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Resumo

O Hamiltoniano do modelo de Anderson para duas impurezas �e estudado via um de-

saoplamento das fun�~oes de Green. Neste aso resulta ser equivalente a aproxima�~ao de

potenial oerente (CPA) que tamb�em, neste aso, oinide om a aproxima�~ao Hubbard-

I. Consideram-se todos os termos de intera�~ao impureza-impureza, tanto os denominados

termos de um orpo omo os de dois orpos.

Os parâmetros assoiados �as intera�~oes menionadas aima inluem: repuls~ao oulombi-

ana intra e inters��tio, hopping direto, hopping orrelaionado e o termo de troa (exhange).

Todos estes s~ao modelados via orbitais atômios de Slater, e neste aso se onsidera o modelo

mais simples, o aso n~ao degenerado, ou seja, um n��vel por impureza. Nesta modelagem,

inluindo o metal hospedeiro, os parâmetros independentes resultam ser: a onstante de hi-

bridiza�~ao eletrônia impureza-metal, o n�umero de portadores do metal hospedeiro, o vetor

de onda de Fermi assoiado ao mesmo, a largura dos orbitais atômios das impurezas e a

distânia impureza-impureza.

Para o aso partiular de temperatura nula e no regime denominado de banda semiheia

(a metade dos n��veis das impurezas s~ao preenhidos onsiderando os valores esperados) s~ao

aluladas as densidades espetrais (densidade de estados) assoiadas �as impurezas, as fun�~oes

de orrela�~oes de spin e arga, susetibilidades magn�etias e de arga, e a energia de orrela�~ao

assoiada as impurezas.

Os resultados s~ao disutidos no ontexto dos modelos j�a existentes na literatura, assim

omo os asos limites para os quais existem resultados exatos. Os resultados enontrados

est~ao de aordo om os asos limites onheidos e s~ao interessantes. Mostram tamb�em a

importânia de se onsiderar todas as intera�~oes impureza-impureza, fato negligeniado at�e

agora na literatura.
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Abstrat

We study the two impurity Anderson Model Hamiltonian via a Greens funtion deoupling

sheme. This ase turns out to be equivalent to the Coherent Potential Approximation (CPA)

and furthermore equivalent to the Hubbard-I approximation. We onsider all one and two

body impurity-impurity interations.

The parameters assoiated to the latter inlude: the intra and intersite Coulomb repulsion,

diret (band) hopping, orrelated hopping and the exhange term. All of the above are

modeled via Slater atomi orbitals, and here we onsider the simplest model, non degenerate

single impurity level. Inluding the host metal the resulting independent parameters are: The

impurity-metal hybridization onstant, the metal host arrier density, the assoiated Fermi

wavevetor, the atomi orbital width and the impurity-impurity distane.

For the zero temperature ase and in the so alled band half �lled regime (impurities levels

half �lled, in the mean) we ompute the impurities spetral densities (density of states), spin

and harge orrelation funtions, their respetive suseptibilities and the orrelation energy.

We disuss our results onsidering the existing literature as well as the exat results

for partiular limiting ases. Our results agree with the latter and also yield interesting

onsequenes, among others: the importane of inluding all impurity-impurity interations,

hitherto not onsidered.
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Cap��tulo 1

Introdu�~ao

Na F��sia da mat�eria ondensada ontemporânea se destaa o estudo dos sistemas eletrônios

fortemente orrelaionados [1℄-[2℄. Entende-se por orrela�~oes eletrônias, os efeitos oulombi-

anos [3℄-[8℄ que n~ao podem ser modelados, ou simplesmente, s~ao desprezados pelo tradiional

m�etodo de Hartree-Fok (HF) [9℄. Nos sistemas relevantes estudados, as intera�~oes oulom-

bianas, al�em das onsideradas por HF, onstituem a have para expliar, modelar e predizer

a grande variedade de fenômenos observados nos �ultimos 30 a 40 anos. Pode-se menio-

nar, omo exemplo, a transi�~ao metal-isolante, a grande diversidade de fases magn�etias, de

arga, de liga�~oes qu��mias alternadas [10℄ e outras propriedades (alorim�etrias, �otias, de

transporte, espetrais, et). Tamb�em o estudo dos novos ompostos que exibem superondu-

tividade de alta temperatura r��tia tem dado impulso ao onsider�avel desenvolvimento de

t�enias e aplia�~oes experimentais, modelos e m�etodos no progresso dessa �area. Esse inte-

resse, evidentemente tamb�em, �e dirigido ao estudo das fases normais (n~ao superondutoras

j�a menionadas) [1℄.

Os ompostos eletrônios denominados fortemente orrelaionados, por exemplo, os f�ermions

pesados [1℄, ompostos de valênias utuantes, ou ligas magn�etias dilu��das [10℄, em geral s~ao

ompostos de metais de transi�~ao, terras raras ou atin��deos, e apresentam arater��stias

distintas e algumas vezes anômalas em suas propriedades f��sias, quando omparados om

metais onvenionais. Essas novas arater��stias se devem �as orrela�~oes dos el�etrons 3d

(metais de transi�~ao), 4f (lantan��deos) ou 5f (atin��deos) [11℄-[15℄.

Para o aso de um metal simples, o alor espe���o pode ser esrito na forma C(T ) =

1
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T + BT 3, onde  �e o oe�iente do alor espe���o, o qual �e proporional �a densidade

eletrônia no n��vel de Fermi, e B �e a ontribui�~ao dos fônons para o alor espe���o. Para

baixas temperaturas (� 10 K) nos sistemas de f�ermions pesados, o alor espe���o eletrônio

�e linear na temperatura e o oe�iente  �e da ordem de 102 a 103 vezes o  dos metais

onvenionais. Desta propriedade de  deriva o nome de f�ermions pesados, sendo que o

 �e proporional a massa efetiva dos el�etrons de ondu�~ao. A susetibilidade magn�etia,

a baixas temperaturas, �e onstante para f�ermions pesados e metais onvenionais, sendo

tamb�em proporional a massa efetiva dos el�etrons de ondu�~ao.

�E interessante apresentar e lassi�ar, brevemente, os experimentos importantes sobre

impurezas magn�etias em hospedeiro met�alio [16℄-[26℄ em duas amplas ategorias de aordo

om a esala de energia envolvida. A primeira ategoria �e para esala de alta energia, da

ordem de v�arios el�etrons volts, inluindo experimentos �optios e de fotoemiss~ao. A segunda

ategoria inlui experimentos na esala termodinâmia, 1-500 K. Esta obre diversas vari-

edades de experimentos, os quais podem ser subdividos em medidas de propriedades ter-

modinâmias (susetibilidade, alor espe���o), propriedades de transporte (resistividade,

magnetoresistênia, termopower [1℄). As respostas dinâmias nesta esala de energia s~ao se-

melhantes as do espalhamento de nêutrons. Finalmente, existem experimentos que envolvem

aoplamento hiper�no do n�uleo, semelhante �a ressonânia magn�etia nulear [22℄, orienta�~ao

nulear [23℄ e experimentos M�ossbauer [24℄. Estes s~ao sondas loais e d~ao informa�~oes deta-

lhadas sobre a densidade de arga e de spin induzidas no hospedeiro met�alio na vizinhan�a

da impureza.

Nas espetropias de altas energias, os experimentos �optios nos anos 60 foram uns dos

primeiros tipos de medida que deram evidênias direta do estado virtual ligado, desrevendo

estados de impureza em um metal hospedeiro. Para detetar estes n��veis, grande onen-

tra�~ao de impurezas da ordem de 10-20 % foram usados. As posi�~oes dos estados virtuais n~ao

variam signi�antemente om a onentra�~ao. Estes experimentos, essenialmente, s~ao me-

didas de absor�~ao, onde os f�otons induzem transi�~oes interbandas eletrônias. A intensidade

da absor�~ao depende da densidade dos estados iniial e �nal separados pela freq�uênia do

f�oton absorvido. Por�em, em fotoemiss~ao e bremsstrahlung isohromat spetrosopy [25℄, um

�eletron �e removido ou adiionado ao sistema. Existe, nesta t�enia, uma ompara�~ao mais

detalhada entre teoria e experimento, partiularmente para sistemas de terras raras. Como
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a esala de energia onsiderada nestes experimentos �e da ordem de v�arios el�etron volts, n~ao

�e razo�avel desprezar a dependênia do parâmetro impureza-metal om a freq�uênia do f�oton

absorvido.

As medidas termodinâmias de interesse prim�ario, para sistemas de impurezas magn�etias,

s~ao medidas de ontribui�~oes das impurezas para a susetibilidade magn�etia, o alor es-

pe���o e a magnetiza�~ao induzida em um ampo apliado. Os �alulos destas quantidades

têm sido feitos desprezando a energia das intera�~oes spin-�orbita e do ampo ristalino, os

quais neessitam ser levados em onta para fazer predi�~oes para sistemas espe���os para

omparar om resultados experimentais. Existe uma diferen�a entre as impurezas dos metais

de transi�~ao e das terras raras em relativa ordem destes efeitos. Como os el�etrons 4f em ��ons

de terras raras se estendem muito mais pr�oximos dos n�uleos que os el�etrons 3d em ��ons de

metais de transi�~ao, e se estendem no interior das amadas 5d, eles s~ao um grande esudo

estendido do ambiente loal, levando omo onseq�uênia as intera�~oes spin-�orbita serem mais

fortes que as intera�~oes do ampo ristalino para impurezas de terras raras.

Existem algumas ligas de terras raras da forma RxM1�xC [1℄ onde um omponente

magn�etio de terra rara R substitui um elemento de n~ao terra rara M, os quais s~ao ainda

paramagn�etios a baixa temperatura ou apenas ordenado magnetiamente a temperatura

muito baixa, geralmente om um momento magn�etio reduzido. Estas similaridades têm le-

vado essas ligas serem lassi�adas omo sistemas densos de Kondo ou redes de Kondo, ujo

bom exemplo �e Y bxY1�xCuAl [1℄, neste aso a susetibilidade �e fun�~ao da temperatura para

0 < x < 1, onde x �e a onentra�~ao de impurezas. A susetibilidade �a temperatura nula varia

linearmente om x sobre um grande alane de onentra�~ao enquanto a posi~ao do m�aximo

�e sempre independente de x. Nestes sistemas, as intera�~oes entre os momentos magn�etios

pareem ser muito reduzidas omparadas om os ompostos normais de terras raras. Este

omportamento a temperaturas altas pode freq�uentemente ser bem expliada desprezando

todas as intera�~oes impureza-impureza usando os resultados do modelo de uma impureza.

As propriedades t�ermias e de transporte s~ao fontes rias de informa�~oes nos efeitos de

muitos orpos. As propriedades de transporte omo ondutividade, termopower e a rela�~ao de

Lorentz (raz~ao entre a ondutividade t�ermia e o produto da ondutividade e a temperatura)

[1℄ apresentam efeitos das impurezas magn�etias na resistividade de metais simples, os quais

provoaram o interesse iniial nestes sistemas. Uma importante observa�~ao experimental foi a
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orrela�~ao do termo Curie-Weiss na susetibilidade om a oorrênia e intensidade do m��nimo

de resistênia [16℄. Isto estimulou o trabalho de Kondo levando a sua desoberta dos termos

logar��tmios na temperatura devido ao espalhamento do spin dos el�etrons de ondu�~ao om o

momento loal e a onseq�uente explia�~ao do m��nimo de resistênia. O aumento anômalo no

espalhamento dos el�etrons de ondu�~ao nos efeitos da temperatura nas outras propriedades

de transporte, omo a resistividade. Elas s~ao todas real�adas as baixas temperaturas devido

�a densidade de baixas exita�~oes de energia na ressonânia de Kondo [1℄, a qual sempre est�a

situado, ou muito pr�oximo, ao n��vel de Fermi.

Para sistemas om baixas temperaturas de Kondo �e dif��il desonsiderar os efeitos das in-

tera�~oes impureza-impureza, partiularmente para sistemas 3d onde intera�~oes de impurezas

podem ser observadas sempre para onentra�~oes muito baixas. Para sistemas om alta tem-

peratura de Kondo e temperaturas aima da temperatura de Kondo aparee a ontribui�~ao

dos fônons, os quais aumentam rapidamente om a temperatura.

A di�uldade existente, em trabalhos experimentais reentes, �e extrair a dependênia om

a temperatura da ontribui�~ao de impureza simples para a resistênia el�etria das impure-

zas, para temperaturas muito menores que a temperatura de Kondo, isso devido a efeitos de

intera�~ao impureza-impureza, os quais em alta onentra�~ao podem levar a omportamento

de vidro de spin e ordenamento magn�etio [1℄. Efeitos de intera�~ao impureza-impureza le-

vam ao ordenamento magn�etio e �a supress~ao do espalhamento de spin de baixa energia

podendo resultar em m�aximos e m��nimos da resistividade omo pode ser visto nos resultados

de Hedgok & Rizzuto [17℄ para Mn em Cd a baixas temperaturas omo na �gura 1.1.

As intera�~oes impureza-impureza apresentam menos problemas para terras raras do que

as impurezas de metais de transi�~ao e onseq�uentemente �e poss��vel obter resultados sobre

um amplo intervalo de temperatura. Em ompara�~ao om a teoria, a prinipal arater��stia

das impurezas �e que induzem propriedades de transporte omo fun�~ao de temperatura e do

ampo magn�etio, que podem ser satisfatoriamente expliadas.

Um dos aminhos mais diretos para obter informa�~oes sobre as exita�~oes de um sistema,

numa faixa de energia t�ermia, �e por espalhamento de nêutrons lentos. Esta t�enia tem sido

apliada para ligas magn�etias dilu��das para investigar o omportamento de��ons de impurezas

simples sem seus ambientes loais. Têm-se omo exemplos de sistemas estudados Mn em Cu

[18℄ e Fe em Au [26℄. Como em outros tipos de medidas espetrais existem di�uldades de
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trabalhar om baixa onentra�~oes para evitar os efeitos de intera�~oes impureza-impureza.



6

.

Figura 1.1: O efeito do ordenamento magn�etio na resistividade om alta onentra�~ao de

impurezas de Mn em Cd devido �as intera�~oes impureza-impureza forneendo um m�aximo a

baixa temperatura [17℄.
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Existem um n�umero de ligas onentradas e ompostos de Ce e Yb uja resposta ao

espalhamento de nêutrons pareem reetir o omportamento de um ��on simples. Estes s~ao

sistemas prinipalmente paramagn�etios e pareem ter fraas intera�~oes impureza-impureza.

V�arias delas semelhantes a YbCuAl e CeSn3.

Agora �e interessante fazer um breve oment�ario sobre algumas teorias importantes. Exis-

tem muitas tentativas [12℄ para onstruir Hamiltonianos desrevendo impurezas reais em

metais reais, este trabalho est�a longe de ser ompletado.

O modelo de Anderson onsidera uma impureza magn�etia imersa num hospedeiro met�alio

n~ao magn�etio, e estuda, dentre outras oisas, a forma�~ao de momentos magn�etios loaliza-

dos no metal hospedeiro. Conhee-se a solu�~ao exata para um aso partiular [12℄.

O modelo de Anderson de uma impureza [27℄-[30℄ �e o modelo mais simples para estu-

dar impurezas magn�etias no metal hospedeiro n~ao magn�etio, sendo que se desprezam as

intera�~oes impureza-impureza. O metal interage apenas om uma impureza por vez. O

problema da impureza isolada �e ompreendido a n��vel qualitativo e quantitativo. Por�em,

o modelo de duas impurezas [31℄-[45℄ �e um modelo simpli�ado para estudar as intera�~oes

impureza-impureza. Este aso ainda n~ao �e entendido na sua totalidade, sendo que n~ao existe

solu�~ao exata, exeto nos asos limites. �E tamb�em o aso preursor para estudar a rede de

Anderson (modelo peri�odio de Anderson).

O modelo de Anderson de uma impureza possui dois parâmetros (energias) arater��stios,

o primeiro �e o parâmetro de hibridiza�~ao impureza-metal �= �hjVkj2i�(�F ), onde Vk �e a

energia assoiada ao hopping eletrônio impureza-metal, e a m�edia < jVk�j2 > �e alulada na

superf��ie de Fermi do metal hospedeiro, e �(�F ) �e a densidade de estado do metal hospedeiro

no n��vel de Fermi. O segundo parâmetro �e a energia oulombiana intras��tio da impureza U ,

resultando numa �unia esala de energia U=� (A energia do s��tio de uma impureza E� �e

absorvida na de�ni�~ao de potenial qu��mio).

O modelo de Anderson de duas impurezas, a ser onsiderado neste trabalho, �e o mais

simples, e relevante para um estudo embrion�ario de rede peri�odia de Anderson. Aqui se

onsidera a onorrênia entre as diversas intera�~oes, al�em das onsideradas no modelo de

uma impureza. Neste aso, os termos s~ao os seguintes:

a) as energias intras��tio das impurezas (termo diagonal no Hamiltoniano ) E��, � = 1; 2

o ��ndie das impurezas. Neste trabalho, onsidera-se o aso mais simples, um n��vel n~ao
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degenerado por impureza [50℄, [51℄ ;

b) a transferênia (hopping) eletrônia interimpureza (termo n~ao diagonal) t;

) a repuls~ao oulombiana intras��tio (termo diagonal) U;

d) a repuls~ao oulombiana inters��tio (termo diagonal) W;

e) a transferênia eletrônia interimpureza orrelaionada (orrelated hopping) (termo n~ao

diagonal) V;

f) o termo de exhange (troa) interimpureza (termo n~ao diagonal) J, e

g) a hibridiza�~ao impureza-metal (termo n~ao diagonal) Vk�.

Comparando om o aso de uma impureza, as novas intera�~oes onsideradas s~ao t, W,

V e J de�nidas aima, e obedeem uma hierarquia aproximada (U > W > V > J). Em

geral, na literatura s~ao desonsiderados os termos das intera�~oes W, V e J e nos asos que s~ao

onsiderados todos ou alguns deles deles, eles s~ao variados independentemente uns dos outros

[31℄, [46℄-[49℄. Neste trabalho, mostraremos a relevânia destes termos e sendo que o n�umero

de parâmetros �e muito grande, varrer todos esses parâmetros independentemente �e do ponto

de vista t�enio pouo pr�atio. Do ponto de vista formal, estes parâmetros n~ao s~ao indepen-

dentes e nossa ontribui�~ao tamb�em inlui uma reparametriza�~ao desses parâmetros. Esse

proedimento visa reduzir os parâmetros a um onjunto menor de parâmetros independentes

e preservar as rela�~oes f��sias menionadas aima.

Todos os parâmetros podem ser esritos omo integrais que envolvem os orbitais atômios

das impurezas. No aso onsiderado, um n��vel eletrônio n~ao degenerado por impureza, uma

aproxima�~ao simples e relevante onsiste em onsiderar orbitais de Slater [50℄-[51℄ hidro-

gen�oides tipo s. Como resultado desta reparametriza�~ao, os diversos termos de intera�~ao

s~ao reduzidos a um onjunto menor de dois novos parâmetros independentes: a distânia R

impureza-impureza e a largura do orbital denotado por a.

No trabalho apresentado, os parâmetros independentes a serem onsiderados s~ao: R e a

de�nidos aima, a hibridiza�~ao impureza-metal �, o vetor de onda de Fermi kF do metal, al�em

dos usuais, os quais s~ao o n�umero m�edio total de oupa�~ao das impurezas e a temperatura.

Foi desonsiderado o termo de hopping orrelaionado impureza-metal [52℄, resultando

num termo efetivo de hibridiza�~ao, que depende da oupa�~ao dos estados da impurezas e do

metal. Este termo ser�a abordado em trabalhos posteriores. Por�em todos os termos de um e

dois orpos das impurezas s~ao onsiderados neste trabalho.
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O efeito Kondo [28℄-[30℄, ou seja, a blindagem do momento magn�etio da impureza pe-

los el�etrons de ondu�~ao, origina-se da onorrênia entre a hibridiza�~ao impureza-metal e

a repuls~ao oulombiana U. Este efeito deriva da intera�~ao do metal hospedeiro om a im-

pureza e o Hamiltoniano que desreve este efeito, o modelo de Kondo, resulta ser um aso

partiular do modelo de Anderson [35℄. A intera�~ao RKKY [33℄ se origina tamb�em a partir

da hibridiza�~ao impureza-metal, resultando numa intera�~ao efetiva (indireta) entre impure-

zas. Embora ambos os efeitos tenham a mesma origem, no efeito Kondo, o metal blinda

o momento magn�etio de uma impureza, e a intera�~ao RKKY ordena magnetiamente as

impurezas via a hibridiza�~ao impureza-metal. Para o aso de mais de uma impureza, o efeito

Kondo e a intera�~ao RKKY onorrem. Neste trabalho �e poss��vel estudar esta onorrênia.

Neste trabalho �e apresentado um esquema de desaoplamento das fun�~oes de Green,

visando a inorpora�~ao dos efeitos de orrela�~ao desonsiderados na aproxima�~ao de HF. O

esquema de desaoplamento proposto resulta ser equivalente ao esquema dos ampos efetivos,

neste aso, um Coherent Potential Approximation CPA [53℄-[64℄ generalizado ao aso de duas

impurezas (luster). Tamb�em, sendo que as impurezas podem ser onsideradas omo um aso

de uma banda sem dispers~ao, o resultado resulta ser equivalente �a aproxima�~ao Hubbard-I

[47℄.

Neste trabalho, estudamos um modelo generalizado de Anderson para duas impurezas.

S~ao aluladas diversas susetibilidades (magn�etias e de arga), a densidade espetral de

estados (as ontribui�~oes das impurezas), diversas fun�~oes de orrela�~ao e a energia de or-

rela�~ao; variando a distânia impureza-impureza e a largura do orbital da impureza, para

valores dados dos outros parâmetros. Neste trabalho, onsideramos o aso de temperatura

nula e de banda semiheia (um portador por impureza, na m�edia).

Os resultados deste trabalho ontribuem para uma melhor ompreens~ao da onorrênia

do efeito Kondo e a intera�~ao RKKY, estabeleendo os fundamentos para um estudo da rede

de Anderson e monitorar as de�iênias e virtudes do m�etodo CPA.

Muitas aproxima�~oes têm sido apliadas ao modelo de Anderson omo por exemplo: HF

[31℄, m�etodo variaional [36℄-[39℄, diagonaliza�~ao direta [37℄, m�etodo perturbativo [40℄, Monte

Carlo [41℄, [42℄, Grupo de Renormaliza�~ao num�erio (RG) [43℄, [44℄ e o m�etodo de b�osons

esravos [45℄.

Entre as grandezas aluladas, por exemplo, meniona-se a susetibilidade staggered �S.
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Esta susetibilidade diverge ou n~ao, dependendo do m�etodo utilizado. Jones et al [43℄ enon-

traram que �S diverge no aso que o aoplamento antiferro inters��tio �e igual ou o dobro da

temperatura de Kondo do modelo de uma impureza. Reentemente Yanagisawa [36℄ inves-

tigou um sistema de tamanho pequeno om duas impurezas de Anderson e enontrou que a

susetibilidade staggered, �S , apresenta uma anomalia �nita. Por outro lado, Fye e Hirsh

[41℄ investigaram o modelo de Anderson de duas impurezas de Anderson pelo m�etodo de

Monte Carlo e n~ao enontraram divergênia na susetibilidade staggered �S. T. Saso e H.

Kato [38℄ trabalharam om o m�etodo variaional apliado ao modelo de Kondo para duas

impurezas aopladas e enontraram que �S diverge. Os m�etodos de Monte Carlo quântio

[42℄ e de b�osons esravos [45℄ n~ao enontraram a divergênia de �S.

Cada t�enia [39℄ tem suas virtudes e limita�~oes. O grupo de renormaliza�~ao num�erio �e

apliada a nosso modelo e poderia testar nossa aproxima�~ao. Este �e um m�etodo exato, o qual

tem grande suesso na solu�~ao do modelo de uma impureza e tamb�em de duas impurezas

[43℄, e seria uma boa forma de testar nossa aproxima�~ao. O m�etodo de Monte Carlo [41℄,

[42℄ �e tamb�em exato, mas tem problema de onvergênia no regime de baixas temperaturas.

Em referênia aos m�etodos aproximados, as t�enias de ampo m�edio de b�osons esravos s~ao

simples de implementar e podem ser estendidas prontamente para a rede, mas omo t��pias do

ampo m�edio, algumas utua�~oes s~ao negligeniadas. O m�etodo variaional [36℄-[39℄ fornee

uma fun�~ao de onda do estado fundamental e uma simples desri�~ao da F��sia envolvida. Os

resultados dependem da esolha das bases e as propriedades de l��quido de Fermi n~ao podem

ser estudadas por este m�etodo, um fato que n~ao �e freq�uentemente enfatizado.

A metodologia usada, neste trabalho, foi utilizar um m�etodo de desaoplamento das

fun�~oes de Green, resolvendo assim, equa�~oes de movimento para essas fun�~oes [63℄. A

solu�~ao (aproximada) resultou ser equivalente ao m�etodo dos ampos efetivos [10℄, [59℄. Este

m�etodo aproximado permite alular as diversas grandezas num ontexto de um quadro f��sio

intuitivo, que desreve a f��sia essenial e exato nos regimes de limites onheidos. Permite

tamb�em o gereniamento dos diversos parâmetros onsiderados. O aspeto in�edito onsiste

em onsiderar parâmetros n~ao inlu��dos nos diversos estudos j�a menionados, e tamb�em em

reduzir esses parâmetros a um onjunto relevante de parâmetros independentes.

Assim foram aluladas as fun�~oes de Green relevantes. A partir dessa, foram alulados

os n�umeros m�edios de oupa�~ao das impurezas (equa�~oes autoonsistentes, em prin��pio). As
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diversas solu�~oes, para esses n�umeros de oupa�~ao, podem ser lassi�adas segundo simetrias

de tipo antiferromagn�etia, tipo ferromagn�etia, e simetria de arga [10℄, [46℄ e [61℄. No aso

onsiderado neste trabalho (temperatura nula e aso de banda semiheia) a �unia solu�~ao

f��sia enontrada orresponde ao aso homogêneo (desordenado).

Este Cap��tulo 1 ont�em uma introdu�~ao geral aos aspetos te�orios e uma breve exposi�~ao

de aspetos experimentais, relevantes ao trabalho desenvolvido.

No Cap��tulo 2, apresenta-se o Hamiltoniano do problema, as equa�~oes de movimento

para as diversas fun�~oes de Green, o m�etodo de desaoplamento utilizado, e a onex~ao desses

resultados om o m�etodo dos ampos efetivos [10℄, [60℄, tamb�em s~ao apresentadas as fun�~oes

de Slater hidrogen�oide apropriadas para reparametrizar os parâmetros originais.

No Cap��tulo 3, estudam-se as diversas poss��veis solu�~oes para os n�umeros de oupa�~ao das

impurezas, onsiderando diversas simetrias para o aso de banda semiheia. Em apêndie A

apresentam-se as equa�~oes para o aso mais geral, visando trabalhos posteriores nesse sentido.

No Cap��tulo 4 s~ao aluladas analitiamente as grandezas f��sias relevantes: densidade

espetral de estados, susetibilidades magn�etias e de arga, diversas fun�~oes de orrela�~oes

e a energia de orrela�~ao do modelo.

O Cap��tulo 5 apresenta os resultados enontrados.

No Cap��tulo 6 as onlus~oes s~ao apresentadas, resumindo, disutindo, omentando e om-

parando os resultados obtidos. Disute-se tamb�em as poss��veis extens~oes visando futuros

trabalhos.

Em Apêndie B inlui-se uma �opia de um artigo aeito no Physia B relaionado om o

presente trabalho.
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Cap��tulo 2

Modelo: Hamiltoniano e Fun�~oes

de Green Assoiadas

Neste ap��tulo �e apresentado o Hamiltoniano de duas impurezas, o qual �e resolvido

atrav�es de um esquema de desaoplamento das fun�~oes de Green. Neste aso, o resultado �e

equivalente a aproxima�~ao de potenial oerente (CPA) ou m�etodo dos ampos efetivos.

2.1 O Hamiltoniano de Anderson para duas impurezas

OHamiltoniano de Anderson para duas impurezas imersas nummetal hospedeiro n~ao magn�etio

�e dado por [10℄:

H =
X
k�

"knk� +H1 +Hn ; (2.1)

onde o primeiro termo �e o Hamiltoniano usual para os el�etrons de ondu�~ao (banda "k) do

metal hospedeiro. O Hamiltoniano (exato) das impurezas, H1, �e dado por

H1 =
X
��

E��n�� +
X
��

(tdy��d�� + ::) +
U

2

X
��

n��n��� +
W

2

X
��

n��n��;��

+
W � J

2

X
��

n��n��� + V
X
��

dy��d���(n�;�� + n��;��)

+
J

2

X
��

dy��d���(d
y
�;��d��;�� + dy��;��d�;��): (2.2)

Os diversos parâmetros s~ao de�nidos a seguir: a) os termos de um orpo: os diagonais E��,

energias intras��tio das impurezas (onsidera-se o aso mais simples, de um n��vel n~ao degene-

13
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rado por impureza), e o termo n~ao diagonal t (omo �e usual esolhe-se real), transferênia

eletrônia interimpureza; b) os termos de dois orpos: os diagonais U, repuls~ao oulombiana

intras��tio, e W, repuls~ao oulombiana inters��tio diagonal; e os termos n~ao diagonais V, hop-

ping interimpureza orrelaionado; e J, exhange (troa) interimpureza. Sendo S� = 1
2��, o

operador de spin eletrônio no s��tio �.

No Hn inlui-se a intera�~ao impureza-metal, dada por

Hn =
1p
NS

X
�k�

(Vk�
y
k�d�� + ::); (2.3)

onde Vk� �e a hibridiza�~ao impureza-metal (n~ao diagonal), NS �e n�umero total de s��tios [9℄.

Existe um aso de grande interesse se o n�umero de s��tios for igual ao n�umero de el�etrons

(ou buraos), ele �e denominado aso de banda semiheia. Por analogia e onveniênia, se o

n�umero de el�etrons nas impurezas preenhem (na m�edia) a metade dos n��veis das impurezas,

denomina-se, tamb�em, de aso de banda semiheia [62℄. No aso onsiderado, duas impurezas

om um n��vel n~ao degenerado (exeto pelo spin) por impureza, o n�umero total de n��veis �e 4,

e o aso de banda semiheia tem o n�umero m�edio total de el�etrons das impurezas Ni = 2. Os

dy0��s e y0k�s s~ao os usuais operadores ria�~ao para as impurezas e os el�etrons de ondu�~ao,

respetivamente, e n�� = dy��d�� e nk� = yk�k� s~ao os respetivos operadores de n�umeros.

O vetor de onda do el�etron de ondu�~ao k est�a na primeira zona de Brillouin, e � �e o ��ndie

de spin, e o ��ndie de s��tio � 6= �� = 1; 2.

O Hamiltoniano da equa�~ao (2.2) pode ser esrito tamb�em da forma equivalente [10℄,[72℄:

H1 =
X
��

E��n�� +
X
��

(tdy��d�� + ::) +
U

2

X
��

n��n��� +
W � J

2

2

X
��

n��n���0

+V
X
��

dy��d���(n�;�� + n��;��)� J
X
�

~S� � ~S�� + J
X
�

dy�"d
y
�#d��#d��" ; (2.4)

sendo ~S� = 1
2~�� o operador de spin eletrônio no s��tio �

~�� =
�
d�" d�#

�
~�

0
� d�"

d�#

1
A ; (2.5)

e as omponentes de ~� dadas pelas matrizes de Pauli

�x =

0
� 0 1

1 0

1
A ; �y =

0
� 0 -i

i 0

1
A ; �z =

0
� 1 0

0 �1

1
A : (2.6)
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O termo de hopping orrelaionado impureza-metal, j�a menionado na introdu�~ao, pode

ser inorporado no Hamiltoniano Hn da forma

Hn  Hn � 1p
NS

X
k�

V 0
kdn�;��(

y
k�d�� + ::): (2.7)

De�ne-se o parâmetro � segundo a usual de�ni�~ao do parâmetro efetivo de hibridiza�~ao

entre a impureza-metal [1℄: � = � < jVk�j2 > �("F ), onde �("F ) �e a densidade de estados

do metal hospedeiro medida no n��vel de Fermi. Nesse aso �e onsiderado uma densidade de

estados met�alia om banda larga e de varia�~ao lenta perto do n��vel de Fermi [27℄. A m�edia

< jVk�j2 > �e alulada na superf��ie de Fermi do metal hospedeiro. O termo Vk� satisfaz a

rela�~ao de fase [31℄

Vk1 = ei
~k: ~RVk2; (2.8)

sendo ~R = ~R1 � ~R2 a distânia impureza-impureza. A rela�~ao de fase se deve ao fato que as

duas impurezas est~ao em dois s��tios quaisquer da rede peri�odia do hospedeiro.

A energia de um orpo assoiada ao problema �e de�nida por

T (r) = �~
2r2

2m
�

2X
�=1

eZ

jr �R�j ; (2.9)

sendo Z a arga do n�uleo (Z = 1 neste aso), e e m a arga e a massa do el�etron, respeti-

vamente. O potenial oulombiano eletrônio �e dado por

v(r � r0) =
e2

jr � r0j : (2.10)

Para as impurezas assoiam-se fun�~oes ortogonais ��(r) do tipo Wannier: uma ombina�~ao

linear de orbitais atômios (e neste aso reais). De�nem-se a densidade ��(r) = ��(r)
���(r)

e o termo de troa (exhange) X���(r) = ��(r)
����(r). Logo, os elementos de matriz do

Hamiltoniano (equa�~ao (2.1)) podem ser lassi�ados omo: a energia do s��tio

E�� = h�jT j�i =
Z
dr��(r)T (r)��(r); (2.11)

o salto (hopping) impureza-impureza

t = h�jT j��i =
Z
dr��(r)T (r)���(r); (2.12)

a repuls~ao intras��tio

U = h��jvj��i =
Z
drdr0��(r)v(r � r0)��(r

0); (2.13)
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a repuls~ao inters��tio

W = h���jvj���i =
Z
drdr0��(r)v(r � r0)���(r

0); (2.14)

o salto orrelaionado

V = h��jvj���i = h��jvj���i = h���jvj��i = h���jvj��i =
Z
drdr0��(r)v(r � r0)X���(r

0);

(2.15)

e a integral de troa

J = h���jvj���i = h���jvj���i =
Z

drdr0X�
���(r)v(r � r0)X���(r

0): (2.16)

Apresentam-se, agora, algumas das propriedades do formalismo de Zubarev (om ~ = kB =

1) [47℄, [63℄. Considerando-se um operador qualquer A, sua evolu�~ao temporal �e dada no

formalismo de Heisenberg por

i
dA

dt
= [A(t);H℄ (2.17)

sendo

A(t) = eiHtAe�iHt; (2.18)

e [; ℄� denota antiomutador e omutador, respetivamente. H �e o operador Hamiltoniano

grande anônio H ! H � �N0, � �e o potenial qu��mio, o operador de n�umero N0 inlui o

n�umero de el�etrons do metal hospedeiro Ne e das impurezas Ni do modelo (N0 = Ni+Ne), e

assim Ne inorpora-se ao Hamiltoniano do hospedeiro e Ni ao Hamiltoniano H1. No ensemble

grande anônio [66℄, o operador densidade � �e expresso omo

� = Z�1e��H ; (2.19)

sendo Z(�; V; T ) = Tr e��H a fun�~ao grande parti�~ao do sistema. V e T = ��1 s~ao o volume

e a temperatura do sistema, respetivamente. A m�edia estat��stia de um operador dado A

no ensemble grande anônio �e dado por

hAi = Z�1Tr e��HA: (2.20)

De�ne-se a fun�~ao de Green retardada GAB(t) para dois operadores fermiônios dados A e

B, pela express~ao

GAB(t) = hhA(t) : Bii = �i�(t) 
[A(t); B℄+
�
; (2.21)
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e difereniando em rela�~ao a t, obt�em-se

i
dGAB

dt
=

d�(t)

dt



[A(t); B℄+

�
+

���
i
dA(t)

dt
: B(0)

�
+

��
; (2.22)

onde a fun�~ao degrau � �e de�nida em termos da fun�~ao delta de Dira

� =

Z t

�1

Æ(t)dt; (2.23)

Considerando as equa�~oes (2.17) e (2.23) para A(t), pode-se esrever a equa�~ao (2.22) na

forma

i
dGAB

dt
= Æ(t)



[A;B℄+

�
+



[A(t);H℄� : B

��
= Æ(t)



[A;B℄+

�
+GDB ; (2.24)

sendo D = [A(t);H℄�. A equa�~ao anterior (2.24) relaiona uma dada fun�~ao de Green om

uma outra de ordem superior, resultando numa reorrênia hier�arquia de ordem in�nita.

Neste trabalho, ser�a implementado um m�etodo de desaoplamento, gerando um sistema on-

sistente e fehado de equa�~oes de movimento para as fun�~oes de Green relevantes. De�ne-se

a transformada de Laplae das fun�~oes de Green retardadas, dada por [47℄, [63℄:

GAB(!) = hhA : Bii! = �i
Z 1
0

dtei!t


[A(t); B℄+

�
(2.25)

om Im ! = 0+, resultando nas equa�~oes de movimento

! hhA : Bii! = h[A;B℄+i+



[A;H℄� : B

��
!
: (2.26)

Os valores esperados (m�edias estat��stias) [10℄ s~ao de�nidos em termos do funional espetral

S:

hBAi = S[GAB ℄ = � 1

�
Im

1Z
�1

d!GAB(!)f(! � �); (2.27)

onde f �e a distribui�~ao de Fermi-Dira

f(x) = (1 + exp�x)�1: (2.28)

A primeira aproxima�~ao, feita neste trabalho, �e onsiderar na aproxima�~ao Hartree-Fok

(HF), as ontribui�~oes dos spins paralelos, do hopping orrelaionado e de troa, trat�a-se do

quinto, sexto e s�etimo termos da equa�~ao (2.2), respetivamente. No aso do termo dos spins

paralelos [10℄, [47℄ e [60℄, essas orrela�~oes s~ao pequenas quando omparadas om as de spins
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antiparalelos. Essenialmente, nesta aproxima�~ao HF dados dois operadores quaisquer A e

B, o produto �e aproximado por

AB ! AhBi+ hAiB � hAihBi; (2.29)

onde hAi e hBi s~ao os valores esperados dos operadores A e B, respetivamente. Para deduzir

a equa�~ao (2.29), onsiderando ÆA e ÆB as utua�~oes em torno da m�edia dos operadores A

e B, temos que

A = hAi+ ÆA; ÆA = A� hAi;

B = hBi+ ÆB; ÆB = B � hBi; (2.30)

resultando em

AB � hAihBi + hAiÆB + hBiÆA+ ÆAÆB; (2.31)

desprezando o produto das utua�~oes (ou seja, ÆAÆB � 0) obt�em-se o resultado

AB � hAihBi+ hAiÆB + hBiÆA � AhBi+BhAi � hAihBi; (2.32)

utilizando essa aproxima�~ao nos termos j�a menionados aima, eles se transformam em termos

de um orpo e s~ao inorporados nesses e/ou omo uma onstante aditiva ao Hamiltoniano.

Usando a aproxima�~ao Hartree-Fok, e lembrando que o Hamiltoniano a ser onsiderado �e

grande anônio e om Ni =
P

i�hn��i sendo o n�umero m�edio total de el�etrons das impurezas,

têm-se as seguintes substitui�~oes

E�� ! E�� + 4hn���i � �Ni; (2.33)

e

t! t+ V (hn�;��i+ hn��;��i) + Jhd�;��d��;��i: (2.34)

onde

 =
W � J

4
: (2.35)

O �ultimo termo da equa�~ao (2.34) �e onsiderado desprez��vel devido ao fato que ambos, J

e hd�;��d��;��i serem muito menores que os outros termos envolvidos nesta aproxima�~ao de
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HF. Finalmente, onsiderando as aproxima�~oes das equa�~oes (2.33) e (2.34), o termo H1 do

Hamiltoniano total pode ser reesrito omo

H1 =
X
��

E��n�� +
U

2

X
��

n��n��� +
W

2

X
��

n��n��;�� +
X
��

(tdy��d�� + ::): (2.36)

De�nem-se as grandezas auxiliares

��� = n�;��d��; (2.37)

��k = n�;��k�; M�
� = n1;��n2;��d�� = n��;��

�
��; (2.38)

M�
k = n1;��n2;��k� =

1

2

X
�

n��;��
�
�k; (2.39)

��� =
1p
NS

X
k

(V �
�kd

+
��k� � Vk�

+
k�d��); (2.40)

�� = t�d+2�d1� � td+1�d2�; (2.41)

�� = tÆ1� + t�Æ2�: (2.42)

Fazendo-se uso das rela�~oes de antiomuta�~ao:

fd�; d+� g = Æ�� ; fk; +k0g = Ækk0 ; (2.43)

avaliam-se os valores esperados

hf�� ; d+�0gi = p�Æ��0 ; hf�k; +k0gi = p�Ækk0 ; (2.44)

hfM�; d
+
� gi = p12Æ��; hfMk; 

+
k0gi = p12Ækk0 ; (2.45)

onde os ��ndies de spin est~ao impl��itos nas equa�~oes (2.43), (2.44) e (2.45). Os p's s~ao dados

por

p� = hn�;��i; p12 = hn1;��n2;��i: (2.46)

De�nem-se as seguintes fun�~oes de Green:

G�� = hhd� : d+� ii; Gk� = hhk : d+� ii; (2.47)

G�k = hhd� : +k ii; �k�� = hh�k : d+� ii; (2.48)

e

��� = hh�� : d+� ii; (2.49)
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R�� = hh��� : d+� ii; (2.50)

Q�� = hhM� : d+� ii; (2.51)

onde os ��ndies de spin est~ao impl��itos nas equa�~oes (2.47), (2.48), (2.49), (2.50) e (2.51).

Os omutadores neess�arios para alular as fun�~oes de Green s~ao

[d�� ;H℄ = E��d�� + ��d��� + U�� +
1p
NS

X
k

V �
�kk� +W���; (2.52)

[n��;H℄ = ��� + (�1)���; (2.53)

[k�;H℄ = "kk� +
1p
NS

(Vk�d�� + Vk��d���); (2.54)

[��;H℄ = (E�� + U)�� +
1p
NS

X
k

V �
�k�k +WM� + ((�1)��� + ���)d�� + �����; (2.55)

[�k;H℄ = "k�k +
1p
NS

(V�k�� + V��k���) + k�(�
��
� � ��); (2.56)

[nk�;H℄ = �(��� + ����); (2.57)

[���;H℄ = E������ + ����� + UM�� +
1p
NS

X
k

V �
��k�k +W���: (2.58)

Exeto no aso U =W = V = J = 0 as equa�~oes de Green �am sempre em termos de fun�~oes

de Green mais omplexas [10℄, [47℄, [60℄, [63℄. O m�etodo de desaoplamento �e utilizado para

ortar a hierarquia nas equa�~oes de movimento das fun�~oes de Green. Sejam A;B e C três

operadores quaisquer. Por desaoplamento entende-se a aproxima�~ao

hhAB : Cii �= hBihhA : Cii

Utilizando essa aproxima�~ao nas equa�~oes (2.44) e (2,45), om B = hn�;��i � n�;�� tem-se

que ��� = n�;��hhd�� : d+��ii, R�� = n�;��hhd��� : d+��ii. Dessa forma a equa�~ao (2.47)

para G�� �e desaoplada do resto das equa�~oes (2.49), (2.50) e (2.51) e resulta equivalente

a HF. Tentativas de desaoplamento de ordem superior geram diversas solu�~oes que devem

ser omparadas om outras aproxima�~oes e limites onheidos. N~ao existe um m�etodo geral

para testar a oerênia ou relevânia dos desaoplamentos al�em do HF, e as onseq�uênias

devem ser estudadas aso a aso [10℄, [47℄, [60℄, [63℄ [64℄ e [67℄. Nossa proposta �e onsiderar

o desaoplamento om B = �; onde � representa ��� ou �� (note-se que h�i � 0). Esse
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proedimento leva a uma estrutura de equa�~oes que pode ser relaionada om outros m�etodos.

Nesse esquema proposto um sistema onsistente de equa�~oes dinâmias para as diversas

fun�~oes de Green �e obtido.

Um esquema de desaoplamento visa fehar as rela�~oes de reorrênia das equa�~oes de

movimento para as fun�~oes de Green e assim produzir um sistema �nito e onsistente para

as fun�~oes de Green relevantes [10℄, [47℄, [60℄, [63℄, [64℄ e [67℄. Neste aso, �e relevante ir

al�em de Hartree-Fok. O esquema mais simples enontrado requer que o termo diagonal

om spins paralelos (W), seja tratado no ontexto Hartree-Fok (aso ontr�ario, um n�umero

muito grande de fun�~oes de Green auxiliares s~ao neess�arias, inviabilizando qualquer esquema

de aproxima�~oes). Com aquelas restri�~oes e por simples inspe�~ao das equa�~oes, �e aparente

que ertos operadores podem ser desaoplados [10℄, [60℄, [64℄ e [67℄ resultando num sistema

oerente de "pouas"equa�~oes. Esses resultados n~ao tem justi�ativa f��sia e podem at�e

inorporar elementos n~ao f��sios e esp�urios. No aso deste trabalho, o resultado foi identi�ado

omo aproxima�~ao CPA [53℄-[64℄, dando assim uma justi�ativa f��sia de desaoplamento

obtido.

Considerando a ontribui�~ao (W) om spins paralelos, uma ondi�~ao su�iente �e desao-

plar os operadores � sendo a m�edia deles nula. Assim o desaoplamento tem a virtude de ser

al�em de Hartree-Fok, mas sem justi�ativa f��sia (poderia ser pior que HF).

Aqui ent~ao onseguimos identi�ar o resultado om o CPA, que assim tem uma justi�-

ativa f��sia (�e uma m�edia sobre on�gura�~oes quenhed ) resultando num ampo efetivo (a

autoenergia).

O fato de onsiderar impurezas om um n��vel (podem ser onsiderados um n�umero �nito

de n��veis) n~ao muda o fato do CPA ser trivialmente equivalente a aproxima�~ao Hubbard I,

neste aso partiular.

Logo as equa�~oes dinâmias para as diversas fun�~oes de Green s~ao:

(! �E��)G�� = Æ�� + ��G��� + U��� +
1p
NS

X
k

V �
�kGk� +WR���; (2.59)

(! �E�� � U)��� = p�Æ�� +
1p
NS

X
k

V �
�k�

k
�� +WQ�� + ��R��; (2.60)

(! � "k)Gk� =
1p
NS

(Vk��G��� + Vk�G��); (2.61)
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(! � "k)�
k
�� =

1p
NS

(Vk���� + Vk��R��); (2.62)

(! �E���)R�� = p�Æ��� + ������ + UQ��� +
1p
NS

X
k

V �
��k�

k
�� +WR��; (2.63)

(! �E�� �W � U)Q�� = p12Æ�� + ��Q��� +
1p
NS

X
k

V �
�kQk�; (2.64)

(! � "k)Qk� =
1p
NS

(Vk�Q�� + Vk��Q���): (2.65)

Segundo as onsidera�~oes pr�evias sobre a banda do hospedeiro e da rela�~ao de fase, equa�~ao

(2.8), têm-se

S�� = �i� = �i�hjVk�j2i�(�F ); (2.66)

e

S��� =
1

NS

X
k

V �
�kVk�
! � "k

= �i�f(R); (2.67)

onde f(R) = (kFR)
�1sen(kFR), sendo R a distânia impureza-impureza, e kF �e o vetor de

onda de Fermi [31℄, f(R) �e uma fun�~ao osilat�oria arater��stia (assoiada) da intera�~ao

RKKY. �E interessante itar que �, o parâmetro de hibridiza�~ao impureza-metal, para impu-

rezas de elemento de transi�~ao [1℄, �e da ordem de 0,1-0,7 eV( � 2000-8000K) [20℄, e o vetor

de onda de Fermi, kF , �e da ordem de 0,34-1,03 1=ao [8℄(ao �e o raio de Bohr) para metais.

Com as nota�~oes

!k = ! � "k;

!� = ! �E��;

!�U = !� � U; (2.68)

�!� = ! �E���;


� = !� + i�;

�
� = �!� + i�;

v� = �� + S���; (2.69)

obtêm-se o sistema de equa�~oes

(!� + i�)G�� = Æ�� + U��� + v�G��� +WR��� ; (2.70)
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(!� + i�� U)��� = p�Æ�� +WQ�� + v�R�� ; (2.71)

(�!� + i��W )R�� = p�Æ��� + UQ��� + v����� ; (2.72)

(!� + i�� U �W )Q�� = p12Æ�� + v�Q���; (2.73)

essas podem ser esritas na forma matriial:

AG = 1̂ + U� +W�R;

B� = P +WQ+ vR;

CR = P� + U�Q+ �v��; (2.74)

DQ = p121̂;

onde as matrizes s~ao dadas por

A =

0
� ! �E1� + i� -v1

-v2 ! �E2� + i�

1
A ; (2.75)

B =

0
� ! �E1� + i�� (�+ �) 0

0 ! �E2� + i�� (�+ �)

1
A ; (2.76)

C =

0
� ! �E2� + i�� (�� �) 0

0 ! �E1� + i�� (�� �)

1
A ; (2.77)

D =

0
� ! �E1� + i�� 2� -v1

-v2 ! �E2� + i�� 2�

1
A ; (2.78)

e usando, agora, a nota�~ao que relaiona as energias

� =
U +W

2
; � =

U �W
2

; (2.79)

P =

0
� p1 0

0 p2

1
A ; v =

0
� v1 0

0 v2

1
A ; � =

0
� 0 1

1 0

1
A ; (2.80)

e 1̂ �e a matriz identidade 2x2. Agora, restauram-se os ��ndies de spin (impl��itos nas ontas

anteriores). Resolvendo-se G na equa�~ao (2.74), obt�em-se a fun�~ao de Green das impurezas

na forma matriial

G�(!) =

4X
X=1

P �XG
�(!;X) = G�0 (! � �(!)); (2.81)
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A �ultima express~ao �a direita �e a de�ni�~ao usual da autoenergia �(!). As fun�~oes auxiliares

G�(!;X) (fun�~oes de Green on�guraionais) e os pesos P �
X s~ao dadas, respetivamente, por

G�(!;X) =
1

G�
0 (!)

�1 � VX
;

P �
X = p�(x1)p

�(x2); (2.82)

sendo

G�
0 (!)

�1 =

0
� ! �E1� + i� -t+ i�f(R)

-t� i�f(R) ! �E2� + i�

1
A ; (2.83)

e

VX =

0
� x1U + x2W 0

0 x1W + x2U

1
A ; (2.84)

tamb�em

p�(x�) = (1� x�)(1� hn���i) + x� hn���i ; (2.85)

onde hn��i denota a orrespondente oupa�~ao m�edia e o ��ndie X �e dado pelo onjunto

X = (x1; x2) = f(0; 0) ; (1; 0) ; (0; 1) ; (1; 1)g;

e umpre-se a identidade
4X

X=1

P �
X = 1:

Trivialmente da equa�~ao (2.81) tem-se

G�
0 (! � �(!))�1 = G�

0 (!)
�1 � �(!): (2.86)

Com a de�ni�~ao de m�edia on�guraional

hAi =
4X

X=1

P �
XA(X):

A equa�~ao (2.86) pode ser expressa tamb�em omo

G�(!) =

�
1

G�
0 (! � �(!))�1 � VX +�(!)

�


= G�
0 (! ��(!)); (2.87)

ou seja, o resultado da equa�~ao (2.81) obtido via um esquema de desaoplamento resulta

equivalente ao esquema do CPA (ou AAA, Alloy Analogy Approximation ou Aproxima�~ao

de Campos Efetivos [10℄, [60℄) para o aso de dois s��tios [47℄, e representado pela equa�~ao
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(2.87). Nesse esquema, as on�gura�~oes onsideradas s~ao dadas pela vari�avel X (quatro

on�gura�~oes est�atias ou `quenhed'), as intera�~oes on�guraionais s~ao dadas pelos VX e os

ampos efetivos s~ao as omponentes da matriz �(!): Tamb�em neste aso, e omo resultado da

identidade (2.86), o resultado CPA tamb�em equivale �a aproxima�~ao denominada Hubbard-I

[47℄. Assim, as equa�~oes autoonsistentes para os ampos efetivos resultam ser triviais e

reduzidas �a autoonsistênia das hn��i. Os p�olos das fun�~oes G�(!) s~ao (tem-se v�1 = v2)

!�
�1 =

1

2
(E1� +E2� �

p
(E1� �E2�)2 + 4v1v2);

!�
�2 =

1

2
(E1� +E2� + 2��

p
(E1� �E2� + 2�)2 + 4v1v2);

!�
�3 =

1

2
(E1� +E2� + 2��

p
(E1� �E2� � 2�)2 + 4v1v2); (2.88)

!�
�4 =

1

2
(E1� +E2� + 4��

p
(E1� �E2�)2 + 4v1v2);

onde � e � s~ao dados pelas equa�~oes (2.79) e v� �e dado pela equa�~ao (2.69). Da equa�~ao

(2.33) tem-se a substitui�~ao

E�� ! E�� + 4hn���i � �Ni; (2.89)

Esolhe-se uma reparametriza~ao simetrizada, rede�nindo a origem das energias no potenial

qu��mio om a introdu�~ao do parâmetro Æ. Considerando as equa�~oes (2.88) e (2.89), tem-se

E�� = Æ � �� Ni + 4hn���i; (2.90)

resultando na solu�~ao sim�etria para o aso desordenado e de banda semiheia: Æ = 0 ()
hn���i = 1=2.

O n�umero m�edio de oupa�~ao da impureza �e alulado pela equa�~ao (2.27), resultando

em equa�~oes autoonsistentes para os n�umeros m�edios de oupa�~ao, doravante denotados por

hn�;�i = n��.

n�� = �Im
�

Z +1

�1

d!f(!)G�
��(!): (2.91)

A temperatura nula a fun�~ao de Fermi-Dira �e uma fun�~ao degrau.

Usando-se a de�ni�~ao da equa�~ao (2.46) e a aproxima�~ao

p12 = hn1;��n2;��i � hn1;��ihn2;��i = p1p2,
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ou seja, nesta aproxima�~ao, o operador n�umero, n�;��, de um s��tio n~ao est�a orrelaionado

om operador n�umero, n��;��, de outro s��tio num mesmo estado de spin �. Apliando a

equa�~ao (2.87) na equa�~ao (2.91), fornee as quatro equa�~oes dos n�umeros de oupa�~ao:

n1� =
X
X

AXP
�
X ; (2.92)

n2� =
X
X

BXP
�
X ; (2.93)

onde

AX =
1

2
� ��X

2
� ��

XÆ
�
X

2
; (2.94)

BX =
1

2
� ��X

2
+

��
XÆ

�
X

2
; (2.95)

e P �
X �e dado pelas equa�~oes (2.82), ��

X �e dado por

��
X =

(E1� �E2�) + 2�Xp
(E1� �E2� + 2�X)2 + 4v1v2

; (2.96)

onde ��
4 = ��

1 , e tamb�em

�X = f0; �;��; 0g; (2.97)

onde X = 1; 2; 3; 4. Os termos ��X e Æ�X s~ao dados por

��X =
1

�
(tg�1(!�+X) + tg�1(!��X)); (2.98)

Æ�X =
1

�
(tg�1(!�+X)� tg�1(!��X)); (2.99)

onde o Æ da equa�~ao (2.99) n~ao deve ser onfudido om o da equa�~ao (2.90). Das equa�~oes

(2.92), (2.93), (2.94) e (2.95), obtêm-se

n2� � n1� =
X
X

��
XÆ

�
XP

�
X ; (2.100)

n2� + n1� =
X
X

(1� ��X)P �
X : (2.101)

As equa�~oes (2.92), (2.93), (2.100) e (2.101) s~ao autoonsistentes. O aso Æ nulo �e solu�~ao

das equa�~oes autoonsistentes om todas as oupa�~oes iguais a n = 1
2 , denominado o aso

desordenado, tamb�em os p�olos resultam sim�etrios em torno do zero da energia, neste aso

o potenial qu��mio. Para determinar os parâmetros das impurezas t, U, W, V e J foram
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utilizados fun�~oes n~ao ortogonais hidrogen�oides-s do tipo Slater [50℄. Iniialmente foram uti-

lizados orbitais do tipo gaussiano [65℄ para alular os parâmetros das impurezas. Nossos

resultados n~ao foram satisfat�orios, sendo que, neste aso, as gaussianas subestimam o limite

assint�otio no limite na distânia impureza-impureza R em R ! 1 e sobrestima o mesmo

no limite R ! 0. Tamb�em, as fun�~oes ortonormalizadas do tipo Wannier [51℄ (ombina�~oes

lineares de fun�~oes de Slater hidrogen�oide -s)) foram onstru��das forneendo resultados quan-

titativos muito similares ao aso de orbitais n~ao ortogonais. As diferen�as entre os parâmetros

enontrados utilizando orbitais ortonomais e os n~ao ortonomais s~ao desprez��veis neste aso,

portanto se utilizam diretamente orbitais n~ao ortogonais simpliando a omputa�~ao. Consi-

derando as fun�~oes atômias [50℄ de base n~ao ortogonal

��(~r) = (
�3S
�
)
1

2 exp(��Sj~r � ~R�j); (2.102)

onde ~R� �e a posi�~ao da impureza no s��tio �, e a = 1
�S

�e a medida da largura do orbital.

De�nem-se tamb�em para onseguir as equa�~oes dos parâmetros de energia: t, U, W, V e J,

para a representa�~ao do orbital das impurezas na forma de �atomos de hidrogênio, utiliza-

se as orrespondentes fun�~oes n~ao ortogonais ��(~r), substituindo-se a forma expl��ita dos

parâmetros segundo o orbital de Slater [51℄, equa�~ao (2.102), om �� 6= �, e o overlap

S = h�1 j �2i �e dado por

S(x) = exp(�x)
�
1 + x+

x2

3

�
; S0(x) = S(�x); x = �SR; (2.103)

onde R = j~R1 � ~R2j. Segundo Slater [50, 51℄, têm-se os parâmetros

t =
e2

2ao

�
�2S exp(�x)

�
1 + x� x2

3

�
� 4�S exp(�x)(1 + x)

�
; (2.104)

U =
e2

2ao

5

4
�S; (2.105)

W =
e2

2ao

�
2

R
� �S exp(�2x)

�
2

x
+

3

2
x+

1

3
x2 +

11

4

��
; (2.106)

V =
e2

2ao
�S

�
exp(�x)

�
2x+

1

4
+

5

8x

�
� 1

4
exp(�3x)

�
1 +

5

2x

��
; (2.107)

J =
e2

2ao

�
12

5R

�
S2C + S2ln(x)� 2SS0Ei(�2x) + (S0)2Ei(�4x)�

+�S exp(�2x)
�
5

4
� 23

10
x� 6

5
x2 � 2

15
x3
��

; (2.108)
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onde ao o raio de Bohr, C = 0:57721566490153286 �e a onstante de Euler e Ei �e a fun�~ao

integral exponenial:

Ei(�x) = � exp(�x)
Z 1

0

dt

x� ln t
: (2.109)

Para ilustrar a situa�~ao, onsidera-se o m�odulo do oe�iente n~ao diagonal da equa�~ao (2.83)

� =

s
(t+ V )2 +

�
�
sen(kFR)

kFR

�2

; (2.110)

avaliado para o aso desordenado hn�;�i = 1
2 . O termo � resulta ser um parâmetro de

hopping efetivo que inorpora ao hopping direto t (equa�~ao (2.104)), o hopping orrelaionado

V (equa�~ao (2.107)), e a intera�~ao indireta entre impurezas (equa�~ao (2.67)) dada pelo termo

osilat�orio do tipo RKKY. Estas intera�~oes s~ao ilustradas nas �guras 2.1, 2.2, 2.3 e 2.4.

�E importante lembrar que ao onsiderar um s�o n��vel, para R muito pequeno estamos ne-

gligeniando algumas on�gura�~oes onde �e preiso onsiderar outros n��veis em ada impureza,

ou seja, os resultados para R muito pequeno podem n~ao ser ompletamente on��aveis. Para

uma erta distânia (� 2a), forma-se a mol�eula, ent~ao o problema seria de uma impureza

om dois n��veis (o qual n~ao foi onsiderado neste trabalho) [68℄.

Agora, apresentam-se gra�amente os parâmetros alulados via orbital de Slater para

representar os �atomos de impurezas do modelo deste trabalho. Na �gura 2.1, tem-se um

esquema das energias de intera�~oes neste modelo de Anderson de duas impurezas, onde os

parâmetros s~ao: � n~ao nulo (�, o qual �e dado pela equa�~ao (2.110)), U dado pela equa�~ao

(2.105), W dado pela equa�~ao (2.106), e J pela equa�~ao (2.108)). Observa-se que dentre estes

termos, o �unio termo de intera�~ao que varia om � �e o termo " porque � est�a dentro da

equa�~ao do mesmo.
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(t)
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Figura 2.1: Esquema das energias de intera�~oes neste modelo de Anderson de duas impurezas.



30

Nas �guras 2.2, 2.3 e 2.4, s~ao ilustrados os parâmetros de Slater para valores de a = ao; 2ao

e 3ao, respetivamente, versus R
2a (e kF = 1=ao � = 1eV ), sendo o �unio termo de intera�~ao

que varia om � �e ". Na regi~ao R � 2a existe o estado ligado (mol�eula), sendo os estados

iônios importantes. Fora desta regi~ao, tem-se o regime de Heitler-London, o qual �e de

interesse para este trabalho. Nessa regi~ao �a em evidênia a importânia do parâmetro W

quando omparado om U , e tamb�em a importânia de J e � quando omparados om W na

regi~ao R � 3a. Portanto, nessa regi~ao os efeitos f��sios interessantes podem ser perdidos se

os parâmetros W; J , V e o termo tipo RKKY n~ao s~ao inorporados.
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Figura 2.2: Parâmetros de Slater versus distânia impureza-impureza para a = ao, aso da

banda semiheia, kF = 1=ao e � = 1eV .
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Figura 2.3: Parâmetros de Slater versus distânia impureza-impureza para a = 2ao, aso da

banda semiheia, kF = 1=ao e � = 1eV .
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Figura 2.4: Parâmetros de Slater versus distânia impureza-impureza para a = 3ao, aso da

banda semiheia, kF = 1=ao e � = 1eV .
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Cap��tulo 3

Solu�~oes om Diversas Simetrias

Resumindo alguns dos resultados do ap��tulo anterior, apresentam-se as poss��veis solu�~oes

para os n�umeros de oupa�~ao das impurezas, denotado por onveniênia n�� = hn��i.
De�nem-se o onjunto de parâmetros P omo P = ft; U;W; V; J;�; kF ; R; ag sendo os ino

primeiros fun�~oes de R e a, e os n�umeros de oupa�~oes de impurezas omo o onjunto

n = fn��g om � = 1; 2 e � = �1;+1. Para o aso da temperatura nula, os restantes

parâmetros s~ao Ni e Æ

Ni =
X
i�

n��: (3.1)

onde Ni �e o n�umero m�edio total de el�etrons das impurezas (band �lling) o qual pode assumir

valores no intervalo 0 e 4, e n�� varia entre 0 e 1 e o termo Æ monitora o potenial qu��mio.

Do ap��tulo 2, têm-se as equa�~oes autoonsistentes (expliitando a dependênia em diversos

parâmetros), e para temperatura nula, tem-se

n�� = �Im

�

Z 0

�1

d!G�
��(!;P;NT ; n; Æ); (3.2)

Podem ser estudadas diversas simetrias do problema, a ferromagn�etia, a antiferromagn�etia

e a de arga. De�ndo m� e q� omo

m� = n�" � n�#; (3.3)

q� = n�" + n�#; (3.4)

onde � = 1; 2 �e o ��ndie do respetivo s��tio (resultam proporionais ao momento magn�etio e

a arga no s��tio �, respetivamente). De�nindo tamb�em [46℄

M = m1 +m2; (3.5)

35
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m = m1 �m2; (3.6)

Q = q1 � q2; (3.7)

sendo M proporional ao momento magn�etio total, m proporional ao desbalan�o de mo-

mento magn�etio e Q proporional ao desbalan�o de arga. As grandezas adimensionais M ,

m e Q podem assumir valores no intervalo entre �2 e 2.

Pelas equa�~oes (3.3) e (3.4), determinam-se

n�" =
q� +m�

2
; n�# =

q� �m�

2
: (3.8)

Das equa�~oes (3.5) e (3.6), obtêm-se

m1 =
M +m

2
; m2 =

M �m

2
; (3.9)

e substituindo a equa�~ao (3.8) na equa�~ao (3.1), enontra-se

Ni = q1 + q2: (3.10)

Das equa�~oes (3.7) e (3.10), obtêm-se

q1 =
Ni +Q

2
; q2 =

Ni �Q

2
: (3.11)

Substituindo as equa�~oes (3.9) e (3.11) na equa�~ao (3.8), obtêm-se na forma ompata

n1� =
1

4
(NT +Q+ �(M +m));

n2� =
1

4
(NT �Q+ �(M �m)): (3.12)

ou equivalentemente

n2� � n1� = �1

2
(Q+ �m); (3.13)

n2� + n1� =
1

2
(NT + �M); (3.14)

Substituindo-se as equa�~oes (3.13) na equa�~ao (2.100), obt�em-se

�1

2
(Q+ �m) =

X
X

��
XÆ

�
XP

�
X : (3.15)

E apliando as equa�~oes (3.14) na equa�~ao (2.101), obt�em-se

1

2
(Ni + �M) =

X
X

(1� ��X)P
�
X : (3.16)
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Substituindo-se as equa�~oes (3.12) na equa�~ao (2.90), obtêm-se

E1� +E2� = 2(Æ � �+ �M); (3.17)

E1� �E2� = �2(Q+ �m): (3.18)

As oupa�~oes n = fn��g podem ser desritas equivalentemente pelo onjunto das simetrias

C = fm;M;Q;Nig, ou seja, o sistema de equa�~oes (3.2) equivale ao sistema

m = Fm(P;C;Ni; Æ); (3.19)

M = FM (P;C;Ni; Æ); (3.20)

Q = FQ(P;C;Ni; Æ); (3.21)

Ni = FNi
(P;Ni; Æ): (3.22)

A equa�~ao (3.22) n~ao depende de fm;M;Qg, ou seja, omo esperado o band �lling n~ao

depende de qualquer simetria partiular. �E a equa�~ao para Ni em termos de Æ e P, ou

equivalentemente para Æ em termos de P e Ni.

Para enontrar a equa�~ao do n�umero m�edio total de el�etrons das impurezas Ni, onsidera-

se o aso partiular homogêneo, denominado desordenado (D) (m =M = Q = 0) e enontra-

se trivialmente que no aso de band �lling Ni = 2, têm-se

Æ = 0; n1" = n1# = n2" = n2# =
1

2
; E�� = ��: (3.23)

No aso geral, substitui-se as equa�~oes (3.17), (3.18) na equa�~ao (2.82), e obtêm-se os p�olos

das fun�~oes de Green.

!��1 = ��+ Æ � �; !��2 = !��3 = Æ � �; !��4 = �+ Æ � �; (3.24)

onde � e � s~ao dados pela equa�~oes (2.79), e o termo � �e dado por

� =
p
�2 + �2: (3.25)

Substituindo-se as equa�~oes (3.24) e (2.99) na equa�~ao (3.16), obtêm-se as probabilidades:

P �1 = 1� Ni
2

+
N2
i

16
; P �2 = P �3 =

Ni
4
(1� Ni

4
); P �4 =

N2
i

16
: (3.26)
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as quais s~ao independentes de �. Substituindo-se as equa�~oes (3.26) na equa�~ao (2.101),

obt�em-se

Ni = FNi
= 2

 
1�

X
X

P �X�
�
X

!
; (3.27)

esta equa�~ao (3.27) �e do tipo da equa�~ao (3.22) lembrando-se que
P
X

P �X = 1 e substituindo

as equa�~oes (2.98), (3.24) e (3.26) na equa�~ao (3.27), obt�em-se a equa�~ao do n�umero m�edio

total de el�etrons das impurezas

aN2
i + bNi +  = 0; (3.28)

onde

a =
2(tg�1(Æ + �) + tg�1(Æ � �))� tg�1(��+ Æ + �)� tg�1(��+ Æ � �)

8�

� tg�1(�+ Æ + �) + tg�1(�+ Æ � �)

8�
; (3.29)

e

b =
tg�1(��+ Æ + �) + tg�1(��+ Æ � �)� tg�1(Æ + �)� tg�1(Æ � �)

�
� 1; (3.30)

e,

 = 2

�
1� tg�1(��+ Æ + �) + tg�1(��+ Æ � �)

�

�
: (3.31)

As diversas simetrias a serem estudadas s~ao: a simetria do tipo antiferromagn�etia (SAF)

m 6= 0, M = Q = 0, a simetria do tipo ferromagn�etia (SFM) M 6= 0;m = Q = 0 e a simetria

tipo arga (SQ) Q 6= 0 e m = M = 0. Doravante ser�a onsiderado o aso Ni = 2 para o qual

trivialmente Æ = 0, �e denominado aso da banda semiheia. No Apêndie A s~ao apresentadas

diversas grandezas para Ni arbitr�ario. Com Ni = 2 as diversas simetrias podem ser resolvidas

da forma

m = Fm(P;m); M = Q = 0 (3.32)

M = FM (P;M); m = Q = 0 (3.33)

Q = FQ(P;Q): M = m = 0 (3.34)

Observa-se que a solu�~ao homogênea (D) �e sempre uma das solu�~oes. Seja y um elemento

qualquer do onjunto fm;M;Qg. A equa�~ao gen�eria para y �e

y = Fy(P; y): (3.35)
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Se existir uma solu�~ao y 6= 0, numa regi~ao R no espa�o de parâmetros, perto da borda de

R, denominada ÆR, a solu�~ao n~ao nula �e muito pequena (se existir), portando expandindo a

equa�~ao (3.35) em primeira ordem, tem-se

y � Fy(P; 0) +
�Fy
�y

(P; y = 0)y (3.36)

e lembrando que a solu�~ao homogênea �e sempre solu�~ao, ou seja Fy(P; 0) = 0, na borda ÆR

a ondi�~ao para a existênia da regi~ao R resulta ser uma equa�~ao para P determinando a

equa�~ao da borda dada por
�Fy
�y

(P; y = 0) � 1; (3.37)

3.1 Caso m n~ao nulo

No aso de simetria tipo antiferromagn�etia, m (M = Q = 0), aplia-se a equa�~ao (3.15)

m = �2
X
X

�"
XÆ

"
XP

"
X : (3.38)

Substituindo as equa�~oes (2.90) nas equa�~oes (2.88) dos p�olos, e apliando as equa�~oes

(3.12), resulta nos p�olos

!��1 = ��+ Æ �
p

(m)2 + �2; !��2 = Æ �
p

(�m � �)2 + �2;

!��3 = Æ �
p

(�m + �)2 + �2; !��4 = �+ Æ �
p

(m)2 + �2; (3.39)

onde �, � s~ao dados pelas equa�~oes (2.79), e o termo de energia � �e dado por (2.110). Têm-se

!#�1 = !"�1; !
#
�2 = !"�3; !

#
�3 = !"�2; !

#
�4 = !"�4.

Substituindo-se as equa�~oes (3.17) e (3.18) na equa�~ao (2.96):

��
1 = ��

4 = � �mp
(m)2 + �2

; ��
2 = � �m � �p

(�m � �)2 + �2
; ��

3 = � �m + �p
(�m + �)2 + �2

;

(3.40)

e �#
1 = �#

4 = ��"
1;�

#
2 = ��"

3;�
#
3 = � �"

2, e se Æ = 0: !"�4 = �!#�1, e !
#
�4 = �!"�1.

E substituindo-se as equa�~oes (3.12) nas equa�~oes (2.82), obtêm-se as probabilidades:

P �
1 =

�
1� Ni � �m

4

��
1� Ni + �m

4

�
;

P �
2 =

(Ni � �m)

4

�
1� Ni + �m

4

�
;
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P �
3 =

(Ni + �m)

4

�
1� Ni � �m

4

�
; (3.41)

P �
4 =

(Ni � �m)

4

(Ni + �m)

4
:

Substituindo-se as equa�~oes (2.99), (3.39), (3.40) e (3.41) na equa�~ao (3.38), obt�em-se

m = 2
n
A��;m0;Æ (1� x�m)(1� x+m) +A+�;m

0;Æ x�mx
+
m +A0;m

��;Æ(1� x+m)x�m +A0;m
+�;Æ(1� x�m)x+m

o
;

(3.42)

onde

A��;m��;Æ =
(m � �)

�
tg�1(��+ Æ +

p
(m � �)2 + �2)� tg�1(��+ Æ �

p
(m � �)2 + �2)

�
�
p
(m � �)2 + �2

;

(3.43)

e

x�m =
Ni �m

4
: (3.44)

A primeira derivada parial de Fm em m = 0 �e dada por

�
�Fm
�m

�
m=0

= � 1

8�

�
4(Ni � 4)Ni�

2(1 + �2 + Æ2)

�2(1 + (� � Æ)2)(1 + (� + Æ)2)
+ 

�
(Ni � 4)2L1 �N2

i L2
�

+
2

�

�
Ni(Ni � 4)� 4� � (Ni � 4)Ni�

2

�2

�
L3

�
; (3.45)

onde  �e dado pela equa�~ao (2.35), e � �e dado pela equa�~ao (2.79), sendo

L1 =
1

�
ftg�1(�� Æ � �)� tg�1(�� Æ + �)g;

L2 =
1

�
ftg�1(�+ Æ + �)� tg�1(�+ Æ � �)g; (3.46)

L3 = tg�1(Æ + �)� tg�1(Æ � �):

No aso da banda semiheia se tem

m =
1

8

n
2A+�;m

0;0 (4�m2) +A0;m
��;0(2�m)2 +A0;m

+�;0(2 +m)2
o
; (3.47)

e �nalmente, obt�em-se

�
�Fm
�m

�
m=0

=
1

�

(
2�2

�2(1 + �2)
� 2

�
�2

�3
�  + �

�

�
tg�1� +


�
tg�1(�+ �)� tg�1(�� �)

�
�

)
:

(3.48)
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3.2 Caso M n~ao nulo

Para a simetria tipo ferromagn�etia, M (m = Q = 0), apliam-se a equa�~oes (2.92) e (2.93)

na equa�~ao (3.5), obt�em-se a equa�~ao simetrizada

M =
X
X

�
�#XP

#
X � �"XP

"
X

�
: (3.49)

Substituindo a equa�~ao (2.90) nas equa�~oes (2.88) para os p�olos e apliando as equa�~oes

(3.12), resultam os p�olos

!��1 = �M � �+ Æ � �; !��2 = �M + Æ � �;

!��3 = !��2; !��4 = �M + �+ Æ � �; (3.50)

onde !"�2 = !"�3; !
#
�2 = !#�3, e

��
1 = ��

4 = 0; ��
2 =

�

�
; ��

3 = ���
2 ; (3.51)

e �#
1 = �#

4 = 0;�#
2 = �"

2;�
#
3 = �"

3, se Æ = 0 logo !#�4 = �!"�1, !#�1 = �!"�4; !#�2 = �!"�3.
Substituindo-se as equa�~oes (3.12) na equa�~ao(2.82), obtêm-se as probabilidades:

P �
1 = (1� Ni � �M

4
)2;

P �
2 = P �

3 =
(Ni � �M)

4

�
1� Ni � �M

4

�
; (3.52)

P �
4 =

(Ni � �M)2

16
:

Substituindo-se as equa�~oes (2.98), (3.50), (3.51), (3.52) em (3.49), obtêm-se

M = B��;+
0;Æ (1� x�M )2 + 2B0;+

�;Æ x�M (1� x�M ) +B+�;+
0;Æ (x�M )2

�B��;�
0;Æ (1� x+M )2 � 2B0;�

�;Æ x+M (1� x+M )�B+�;�
0;Æ (x+M )2;

(3.53)

onde x�M �e dado pela equa�~ao (3.44) e

B��;�
�;Æ =

tg�1(���M + Æ +
p
�2 + �2) + tg�1(���M + Æ �

p
�2 + �2)

�
: (3.54)

A primeira derivada parial de FM em M = 0 �e dada por�
�FM
�M

�
M=0

= � 1

8�

�
�2(Ni � 4)Ni

�
1

1 + (� � Æ)2
+

1

1 + (� + Æ)2

�
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+(Ni � 4)2

�
1

1 + (�� Æ � �)2
+

1

1 + (� � Æ + �)2

�

+N2
i 

�
1

1 + (�+ Æ � �)2
+

1

1 + (� + Æ + �)2

�
+4(Ni � 2)

�
tg�1(Æ + �) + tg�1(Æ � �)

�
+2(Ni � 4)

�
tg�1(�� Æ � �) + tg�1(�� Æ + �)

�
�2Ni

�
tg�1(�+ Æ � �) + tg�1(�+ Æ + �)

�	
: (3.55)

No aso da banda semiheia, tem-se

M = B��;+0;0

�
1� 2�M

4

�2

+B0;+
�;0

2�M

2

�
1� 2�M

4

�
+B+�;+

0;0

�
2�M

4

�2

�B��;�0;0

�
1� 2 +M

4

�2

�B0;�
�;0

2 +M

2

�
1� 2 +M

4

�
�B+�;�

0;0

�
2 +M

4

�2

; (3.56)

e �nalmente, obt�em-se�
�FM
�M

�
M=0

=
1

�

�
tg�1(�+ �) + tg�1(�� �)� 

�
1

1 + (�+ �)2
+

1

1 + (�� �)2
2

1 + �2

��
:

(3.57)

3.3 Caso Q n~ao nulo

Para a simetria de arga Q 6= 0 (m = M = 0), os p�olos s~ao

!��1 = ��+ Æ �
p

(Q)2 + �2; !��2 = Æ �
p

(Q � �)2 + �2;

!��3 = Æ �
p

(Q + �)2 + �2; !��4 = �+ Æ �
p

(Q)2 + �2; (3.58)

onde os p�olos independem de �, e

��
1 = ��

4 = � Qp
(Q)2 + �2

; ��
2 = � Q � �p

(Q � �)2 + �2
; ��

3 = � Q + �p
(Q + �)2 + �2

; (3.59)

e ��
x = ���x . Substituindo-se as equa�~oes (3.17) e (3.18) na equa�~ao (2.82), obtêm-se as

probabilidades:

P �
1 =

�
1� Ni +Q

4

��
1� Ni �Q

4

�
;

P �
2 =

(Ni +Q)

4

�
1� Ni �Q

4

�
;

P �
3 =

(Ni �Q)

4

�
1� Ni +Q

4

�
; (3.60)

P �
4 =

(Ni �Q)

4

(Ni +Q)

4
;
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as quais independem de �. Substituindo-se as equa�~oes (3.58), (3.59) e (3.60) na equa�~ao

(3.7), obt�em-se

Q = 2
n
A��;Q
0;Æ (1� x�Q)(1� x+Q) +A+�;Q

0;Æ x�Qx
+
Q +A0;Q

��;Æ(1� x�Q)x
+
Q +A0;Q

+�;Æ(1� x+Q)x
�
Q

o
;

(3.61)

onde x�Q �e dado pela equa�~ao (3.44) e os A0s s~ao dados pela equa�~ao (3.43).

A primeira derivada parial de FQ em Q = 0 �e dada por�
�FQ
�Q

�
Q=0

= �1

8

�
4(Ni � 4)Ni�

2(1 + �2 + Æ2)

�2(1 + (� � Æ)2)(1 + (� + Æ)2)
+ 

�
(Ni � 4)2L1 �N2

i L2
�

+
2

�

�
Ni(Ni � 4) + 4� � (Ni � 4)Ni�

2

�2

�
L3

�
; (3.62)

onde L1; L2 e L3 s~ao dados pelas equa�~oes (3.46).

No aso da banda semiheia, têm-se

Q =
1

8

n
2A+�;Q

0;0 (4�Q2) +A0;Q
��;0(2 +Q)2 +A0;Q

+�;0(2�Q)2
o
; (3.63)

e�
�FQ
�Q

�
Q=0

=
1

�

(
2�2

�2(1 + �2)
� 2

�
�2

�3
�  � �

�

�
tg�1� +

(tg�1
�
�+ �)� tg�1(�� �)

�
�

)
:

(3.64)

3.4 Caso moleular

No aso limite � ! 0 as impurezas desvinulam-se do hospedeiro (mantendo a ondi�~ao

de banda semiheia). Denomina-se aso moleular (o metal hospedeiro e as duas impurezas

nesse limite s~ao dois sistemas dinamiamente desaoplados e as duas impurezas onstituem

um sistema de dois �atomos ou uma mol�eula). Nesse limite, existem solu�~oes exatas para

algumas on�gura�~oes dos parâmetros. Expliitamos esse limite, a ser utilizado no ap��tulo

de resultados. No aso de simetria tipo antiferromagn�etia, tem-se da equa�~ao (3.48), o

resultado �
�Fm
�m

�
m=0;Æ=0

= �
�
�2

�3
�  + �

�

�
+


�
S1; (3.65)

onde

S1 =

8>>><
>>>:

0: : � > �

0:5 : � = �

1:0 : � < �

; (3.66)
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Para o aso tipo ferromagn�etio tem-se

�
�FM
�M

�
M=0

=

8>>><
>>>:

1:0 : � > �

0:5 : � = �

0:0 : � < �

(3.67)

onde (�FM
�M

)M=0;Æ=0=1.0, se � > �; 0.5, se � = �; e 0., se � < �. Sendo que sempre (vide

as �guras 2.2, 2.3 e 2.4) � > �, obt�em-se ferromagnetismo marginal em todo o espa�o de

parâmetros.

Para o aso de simetria da arga, usando a equa�~ao (3.48), obt�em-se�
�FQ
�Q

�
Q=0

= �
�
�2

�3
�  � �

�

�
+


�
S1; (3.68)

sendo S1 dado pela equa�~ao (3.66).

Para o aso de banda semiheia Ni = 2 e a temperatura nula, n~ao foram enontradas

solu�~oes om simetria quebradas, a �unia fase resulta ser a homôgenea desordenada. Sendo

que n~ao existem solu�~oes exatas, portanto n~ao �e poss��vel tirar onlus~oes de�nitivas. Por

uma parte pode ser um artif��io assoiado as ertas arater��stias do m�etodo CPA (neste

aso generalizado) [59℄, [60℄ e [53℄. Por outro lado, partiularizando nossos resultados para

o aso de uma impureza, tamb�em n~ao se obt�em um regime de simetria quebrada em aordo

om resultados exatos [12℄. Nota-se que na aproxima�~ao HF no aso de uma impureza [27℄

apresenta, em ontradi�~ao om o resultado exato, um regime de simetria quebrada. Portanto,

onlus~oes de�nitivas nesse assunto, poder~ao resultar em trabalhos futuros, estudando o aso

mais geral Ni 6= 2 e a temperatura n~ao nula.



Cap��tulo 4

Densidade de Estados,

Susetibilidades, Fun�~oes de

Correla�~ao e Energia

No Cap��tulo 1 foi apresentada uma introdu�~ao geral ao modelo de Anderson. No Cap��tulo

2 foi onstru��do o Hamiltoniano do modelo de Anderson de duas impurezas, e logo foram al-

uladas as equa�~oes de movimento para as diversas fun�~oes de Green. Foi disutido o m�etodo

de desaoplamento utilizado, e a onex~ao desses resultados om o m�etodo dos ampos efeti-

vos [10℄, [60℄. Tamb�em as fun�~oes de Slater hidrogen�oide foram usadas para reparametrizar

os parâmetros originais no Hamiltoniano. As diversas fun�~oes de Green permitem alular a

densidade de estados, as diversas fun�~oes de orrela�~ao e a energia de orrela�~ao. A densidade

de estados (DOS) �e de�nida [10℄ omo

�(!) =
�Im
2�

X
�

TrG�(!)

=
1

4��

�
1

1 + (! � (��� �))2
+

1

1 + (! � (��+ �))2
+

2

1 + (! + �)2
+

2

1 + (! � �)2

+
1

1 + (! � (�� �))2
+

1

1 + (! � (�+ �))2

�
; (4.1)

onde G�(!) �e dado pela equa�~ao (2.81) e observe que a densidade de estados est�a de�nida

sendo normalizada pela hibridiza�~ao impureza-metal � na equa�~ao (4.1). No aso partiular

45
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da DOS avaliada na energia de Fermi (! = 0), tem-se para o aso de banda semiheia

�(0) =
1

2��

�
1

1 + (� � �)2
+

1

1 + (�+ �)2
+

2

1 + �2

�
: (4.2)

Em referênia as susetibilidades, as diversas simetrias de spin e arga estudadas no Cap��tulo

3 na forma y = Fy(P; y), sendo y = fM;m;Qg, forneem subs��dios para alular a suseti-

bilidade assoiada �a respetiva simetria. O momento magn�etio total das impurezas �e dado

por g�BM (g�B �e o magneton por impureza, sendo �B o magneton de Bohr e g a raz~ao

giromagn�etia), e o desbalan�o de magnetiza�~ao �e dado por g�Bm, e a arga por impureza

�e e � NT =2, sendo e a arga de ada el�etron por impureza. Considera-se ampos externos

pequenos e estaion�arios (e om g �B inorporado na de�ni�~ao de ampo magn�etio, e a

arga e �e inorporada na de�ni�~ao de ampo el�etrio). O momento total M �e sondado pelo

ampo externo magn�etio uniforme Bẑ, e deve-se adiionar ao Hamiltoniano a ontribui�~ao

de Zeeman

H 0
M = �B

X
��

n���: (4.3)

O desbalan�o de momento magn�etio m �e sondado pelo ampo magn�etio alternado (+Bẑ

numa impureza, �Bẑ na outra), e o termo a ser adiionado ao Hamiltoniano �e

H 0
m = �B

X
��

n��(�1)1+� : (4.4)

A arga por impureza �e sondada pelo ampo el�etrio externo uniforme �

H 0
q = ��

X
��

n��: (4.5)

As diversas susetibilidades s~ao de�nidas omo: a susetibilidade magn�etia uniforme

�U =

�
�M

�B

�
B=0

; (4.6)

a susetibilidade magn�etia alternada (staggered)

�S =

�
�m

�B

�
B=0

; (4.7)

e a susetibilidade de arga [1℄, dada por

�Q =

�
�FNT
�Æ

�
Æ=0

; (4.8)
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sendo NT = FNT dado pela equa�~ao (3.27) e Æ pela equa�~ao (2.86). Esta �ultima de�ni�~ao em

termos de Æ �e mais onveniente e resulta ser equivalente �a tradiional de�ni�~ao em termos do

ampo el�etrio � [1℄ Pode-se assim de�nir a fun�~ao gen�eria

�Y =

�
�Y

�X

�
0

; (4.9)

sendo 0 a nota�~ao ompata para X = Y = 0 e X = fB; Æg e Y = fM;m;NT g assim, tem-se

�Y =

�
�FY
�Y

�
0

�
�Y

�X

�
0

+

�
�FY
�X

�
0

=

�
�FY
�X

�
0

1�
�
�FY
�Y

�
0

=
�XY
1� �Y

; (4.10)

onde os �Y s~ao denominados fatores de reale (enhaement), e o termo �XY em algum aso

partiular pode oinidir om o dobro da fun�~ao densidade de estados (DOS) avaliada na

energia de Fermi. Utilizando a de�ni�~ao da equa�~ao (4.10), a susetibilidade uniforme �e dada

por

�U =

�
�FM
�B

�
0

1�
�
�FM
�M

�
0

; (4.11)

om a ondi�~ao da banda semiheia (NT = 2) e Æ = 0. Similarmente, usando a equa�~ao

(4.10), a susetibilidade staggered �e dada por

�S =

�
�Fm
�B

�
0

1� �
�Fm
�m

�
0

: (4.12)

A susetibilidade de arga �e de�nida omo a derivada da arga total om respeito ao ampo

el�etrio uniforme �, no limite de ampo nulo. N~ao �e utilizado o balan�o de arga Q do

qual uma susetibilidade de arga staggered pode ser alulada, sendo n~ao usual alular esta

grandeza. Preservando o r�otulo Q para denotar arga, a susetibilidade uniforme de arga �e

alulada em termos de Æ, sendo que
�FQ
��

= � �FQ
�Æ

. Logo, a susetibilidade de arga �e dada

por

�Q =

�
�FNT
�Æ

�
0

1�
�
�FNT
�NT

�
0

; (4.13)

sendo NT = FNT dado pela equa�~ao (3.27). No aso da banda semiheia, o termo �m �e dado

pela equa�~ao (3.48) e

�mB =

�
�Fm
�B

�
NT=2

=
1

��

�
tg�1(�+ �)� tg�1(�� �)

�
+

2�2tg�1�

�3
+
�2

�2
+

2

1 + �2

�
:

(4.14)
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Para a susetibilidade uniforme, equa�~ao (4.11), a equa�~ao para �M , no aso da banda se-

miheia, �e dada pela equa�~ao (3.57). O termo �MB =
�
�FM
�B

�
0
, oinide om o dobro da

densidade de estados avaliada na energia de Fermi da equa�~ao (4.2) neste aso partiular de

banda semiheia. Os termos da equa�~ao (4.13) para a susetibilidade de arga s~ao alulados

por �Q� que oinide om o dobro do valor negativo da densidade de estados avaliada na

energia de Fermi da equa�~ao (4.2) no aso da banda semiheia e

�Q =

�
�FNT
�NT

�
Æ=0

= � tg�1(�+ �) + tg�1(�� �)

�
: (4.15)

Outra grandeza termodinâmia de fundamental importânia �e a energia de orrela�~ao do

sistema. Iniialmente, alula-se a ontribui�~ao para a energia das impurezas a temperatura

nula, multipliando-se pela direita a equa�~ao (2.52) por d+�� e a equa�~ao (2.54) por +k�,

respetivamente, obtêm-se:

d+��[d�� ;H℄ = E��d
+
��d�� + Æ�d

+
��d�� + Ud+���� +

1p
NS

X
k

V �
�kd

+
��k� +Wd+�����; (4.16)

e

+k�[k�;H℄ = "k
+
k�k� +

1p
NS

(Vk�
+
k�d�� + Vk��

+
k�d���): (4.17)

Usando as equa�~oes (2.37) e a equa�~ao (2.43), obtêm-se

d+��
�
�� = d+��n�;��d�� = d+��d��n�;�� = n��n�;��; (4.18)

e

d+��
�
��� = d+��n��;��d�� = d+��d��n��;�� = n��n��;��: (4.19)

Substituindo-se as equa�~oes (4.18) e (4.19) na equa�~ao (4.16):

Un��n�;�� +Wn��n��;�� = d+��[d�� ;H℄�E��d
+
��d�� � Æ�d

+
��d�� �

1p
NS

X
k

V �
�kd

+
��k�;

(4.20)

e

"kn�� = +k�[k�;H℄� 1p
NS

(Vk�
+
k�d�� + Vk��

+
k�d���); (4.21)

apliando-se a propriedade da equa�~ao (2.27) no valor esperado na equa�~ao (2.26), obt�em-se

S[!GAB ℄ = S[hh[A;H℄ : Bii℄: (4.22)
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Usando-se a m�edia espetral da equa�~ao (2.27) na equa�~ao (4.20), e a propriedade da equa�~ao

(4.22), obt�em-se

S[Un��n�;�� +Wn��n��;��℄ = S[!G�
��℄�E��S[G��℄� Æ�S[G

�
���℄�

1p
NS

X
k

V �
�k S[G

�
k�℄:

(4.23)

Apliando a m�edia espetral da equa�~ao (2.27), e a propriedade da equa�~ao (4.22) na equa�~ao

(4.18):

S["kn��℄ = S[!G�
kk ℄� 1p

NS

(Vk�S[G
�
�k℄ + Vk��S[G

�
��k℄); (4.24)

tem-se X
�

Æ�G
�
��� = Æ1G

�
21 + Æ2G

�
12 = EmG

�
21 +E�

mG
�
12: (4.25)

Substituindo-se as equa�~oes (4.23), (4.24) e (4.25) no valor esperado da energia da equa�~ao

(2.1), e desontando a energia total hHi da energia da ontribui�~ao do metal hospedeiroP
k�

S[!G�
kk℄, obt�em- se a ontribui�~ao para a energia das impurezas dada por

E = hHi �
X
k�

S[!G�
kk℄; (4.26)

logo

E =
1

2

X
��

S[(E�� + !)G�
��℄ +

1

2

X
��

Æ�S[G
�
���℄ +

1

2
p
NS

X
�;k;�

V �
�kS[G

�
k�℄: (4.27)

Multipliando a equa�~ao (2.61) por
V �

�k

(!�"k)
pela esquerda:

V �
�kGk� = V �

�k

1

(! � "k)
p
NS

(Vk��G��� + Vk�G��); (4.28)

ou

1p
NS

X
��

V �
�k Gk� =

1

NS

X
��

V �
�k

! � "k
(Vk��G��� + Vk�G��) = S���G��� + S��G��; (4.29)

logo
1p
NS

X
��

V �
�kGk� = S���G��� � i�G��; (4.30)

onde foram utilizadas as equa�~oes (2.66) na equa�~ao (4.30). Substituindo-se as equa�~oes

(2.69) e (4.30) na equa�~ao (4.27) do valor esperado de energia, obt�em-se

E = E1 +E2 =
1

2

X
��

S [(E�� + ! � i�)G�
��℄ +

1

2

X
��

S [v�G
�
���℄ ; (4.31)
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a qual �e uma f�ormula exata. Para um dado p�olo A, e lembrando que os oe�ientes diagonais

da fun�~ao de Green G�(!), dados nas equa�~oes (A.1) e (A.2), s~ao do tipo

X
X

P �
X

! + i�A

(as energias est~ao normalizadas por �). Considera-se D um parâmetro auxiliar que eventu-

almente vai para o in�nito. Integrando a �ultima equa�~ao, para o aso de temperatura nula,

obt�em-se Z 0

�D

d!

! + i�A
= ln

 p
1 +A2

D

!
� i
��
2
� tg�1(A)

�
: (4.32)

Para o oe�iente G�
11, usando a propriedade da equa�~ao (4.32) nos oe�ientes, equa�~ao

(A.1), da diagonal prinipal da matriz da equa�~ao (2.81), obt�em-se

S[G�
11℄ =

X
X

8<
:1���

X

2

0
�ln

0
�
q
1 + (!��X)2

D

1
A+

!��X +E1�

2

��
2
� tg�1(!��X)

�1A

+
1 +��

X

2

0
�ln

0
�
q
1 + (!�+X)2

D

1
A+

!�+X +E1�

2

��
2
� tg�1(!�+X)

�1A
9=
;P �

X ;

(4.33)

e alulando S[G22℄ tamb�em usando a propriedade da equa�~ao (4.32), utilizando-se a equa�~ao

(A.2), e substituindo este resultado, juntamente om a equa�~ao (4.33) na equa�~ao (4.31) para

E1 , obt�em-se

E1 =
1

2�

X
�;X

�
ln
�
(1 + (!��X)2)(1 + (!�+X)2)

�

+

�
!��X +

1���
X

2
E1� +

1 +��
X

2
E2�

���
2
� tg�1(!��X)

�

+

�
!�+X +

1 +��
X

2
E1� +

1���
X

2
E2�

���
2
� tg�1(!�+X)

��
P �
X ; (4.34)

sendo o termo onstante 1
2�

P
�;X

ln(D�4) absorvido na esala de energia. Para E2, os oe�i-

entes da fun�~ao de Green G��� s~ao equa�~oes do tipo v��
!+i�AP

�
X , dadas pelas equa�~oes (A.3) e

(A.4), logo para T = 0, obt�em-se

E2 =
1

�

X
�;X

v1v2p
(E1� �E2� + 2�X)2 + 4v1v2

�
tg�1(!��X)� tg�1(!�+X)

�
P �
X : (4.35)

A ontribui�~ao para a energia das impurezas �e dada substituindo as equa�~oes (4.34) e (4.35)
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na equa�~ao (4.31), obtendo-se

E(y; P ) =
�

2�

X
�;X

�
ln
�
(1 + (!��X)

2)(1 + (!�+X)
2)
�

+

�
!��X +

1���
X

2
E1� +

1 +��
X

2
E2�

���
2
� tg�1(!��X)

�

+

�
!�+X +

1 +��
X

2
E1� +

1���
X

2
E2�

���
2
� tg�1(!�+X)

�

+v1v2
tg�1(!��X)� tg�1(!�+X)q�

E1��E2�

2 + �X
�2

+ �2

9=
;P �

X ; (4.36)

sendo que y pode assumir m no aso tipo antiferromagn�etio, ou M no aso tipo ferro-

magn�etio ou Q no aso de arga. Os parâmetros do modelo s~ao representados por P . No

aso da banda semiheia foi enontrado o aso homogêneo n~ao magn�etio, logo a ontribui�~ao

para a energia das impurezas E a temperatura nula �e dada por:

2�E

�
= ln

1 + (�+ �)2

1 + �2
+ ln

1 + (� � �)2

1 + �2
+ 2 ln

1 + �2

1 + �2
� �

�
tg�1(�+ �) + tg�1(�� �)

�
�2�� + 2�

�
2tg�1�� tg�1(�� �)� tg�1(�+ �)

�� 2

�
�2 + �2

�

�
tg�1� + 4�tg�1�:

(4.37)

No aso � = W = 0 a equa�~ao (4.39) �e o dobro da energia de orrela�~ao do modelo de

Anderson de uma impureza [52℄. Para R!1 tem-se � =W = J = 0, logo

E(R!1) =
�

�

(
2ln

 
1 +

�
U

2

�2!
� 2

�
U

2

�
tg�1

�
U

2

�
� �

U

2

)
: (4.38)

Finalmente, de�ne-se a energia de orrela�~ao E omo sendo a ontribui�~ao da energia das

impurezas desontada da energia para R!1, isto �e, E(R!1)(= E(� =W = J = 0)), ela

�e tamb�em desontada da intera�~ao pr�oton-pr�oton dos dois �atomos de impurezas, �nalmente,

obt�em-se

E = E �E(R!1)� Z
e2

R
; (4.39)

lembrando que para �atomos hidrogen�oides Z=1.

Somando-se as propriedades termodinâmias j�a determinadas, alula-se a fun�~ao de or-

rela�~ao. Dados os operadores de grandezas f��sias A e B, de�ne-se a orrela�~ao entre eles

omo

� = hABi � hAihBi; (4.40)
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a qual mede a persistênia de orrela�~oes entre A e B. Na ausênia de orrela�~oes tem-se

hABi = hAihBi, o qual �e o resultado Hartree-Fok (� = 0).

A fun�~ao de orrela�~ao de spin, ��� �e dada por

��� = S
h
hhn�;��d�;� : d+�;�ii

i
� hn�;��ihn�;�i

= hn�;�n�;��i � N2
T

16
; (4.41)

onde � e � denotam s��tios. O termo hn�;�n�;��i �e o valor esperado da equa�~ao matriial (2.49)

da orrela�~ao intras��tio, �=�, ujos oe�ientes s~ao das equa�~oes (A.9) e (A.10), e para a

orrela�~ao inters��tio, � 6= �, �e dado por R�
�� da equa�~ao matriial (2.50) ujos oe�ientes

s~ao das equa�~oes (A.5) e (A.6). Calulando-se a m�edia espetral para a fun�~ao orrela�~ao

intras��tio, obt�em-se

�11 =
1

2�

n�
(1��"

2)otg
�1(!"�2) + (1 + �"

2)otg
�1(!"+2)

�
P "
2

+
�
otg�1(!"�4) + otg�1(!"+4)

�
P "
4

o
� N2

T

16
; (4.42)

e fun�~ao de orrela�~ao inters��tio

�12 =
1

2�
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(1 + �"

2)otg
�1(!"�2) + (1��"

2)otg
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�
P "
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o
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16
; (4.43)

onde �22 = �11 e �21 = �12 devido a simetria entre os dois s��tios de impureza deste modelo, e

foi usado a forma ompata otg�1x = �
2 � tg�1x. As orrela�~oes intras��tio no aso da banda

semi heia �e dada por

�11 = � 1

8�

�
2
�

�
tg�1(�) + tg�1(�+ �) + tg�1(�� �)

�
; (4.44)

e a orrela�~ao inters��tio:

�12 =
1

8�

�
2
�

�
tg�1(�)� tg�1(�+ �)� tg�1(�� �)

�
; (4.45)

para � ! 1 ou a ! 1, obt�em-se o regime de Hartree-Fok: �12 ! �11 ! 0. As equa�~oes

das grandezas termodinâmias aluladas aqui s~ao formais, e os resultados num�erios delas

ser~ao apresentados no ap��tulo a seguir, omplementando este trabalho.



Cap��tulo 5

Resultados

Neste ap��tulo s~ao apresentados os resultados do modelo de Anderson de duas impure-

zas, relevante para um estudo embrion�ario de rede peri�odia de Anderson, onsiderando a

onorrênia entre as diversas intera�~oes. Essas intera�~oes s~ao: (a) as energias intras��tio das

impurezas E�� ; (b) a transferênia (hopping) eletrônia interimpureza t; () a repuls~ao ou-

lombiana intras��tio U; (d) a repuls~ao oulombiana inters��tio W; (e) a transferênia eletrônia

interimpureza orrelaionada (orrelated hopping) V; (f) o termo de exhange (troa) inte-

rimpureza J e (g) a hibridiza�~ao impureza-metal Vk�.

Os termos W, V e J s~ao, em geral, desonsiderados na literatura, ou quando onsiderados

alguns deles, esses s~ao varridos independentemente uns dos outros. Considerar todos os

parâmetros omo independentes, al�em de gerar zonas n~ao f��sias no espa�o dos parâmetros,

esse espa�o possui um n�umero muito grande de dimens~oes, inviabilizando assim onlus~oes e

interpreta�~oes f��sias. Neste trabalho, uma das nossas ontribui�~oes �e reparametrizar todas

as intera�~oes a um onjunto pequeno (gerenia�vel) de parâmetros independentes.

Todos os parâmetros foram esritos omo integrais que envolveram os orbitais atômios

das impurezas. No aso onsiderado, um n��vel eletrônio n~ao degenerado por impureza,

utiliza-se orbitais de Slater hidrogen�oides tipo s. Como resultado desta reparametriza�~ao,

os diversos termos de intera�~ao s~ao reduzidos a um onjunto menor de dois parâmetros

independentes: a distânia R impureza-impureza e a largura do orbital a (todos os gr�a�os

variam om a raz~ao da distânia impureza-impureza e o dobro da largura dos orbitais). Os

outros parâmetros independentes s~ao a hibridiza�~ao impureza-metal �, o vetor de onda de

53
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Fermi kF do metal, o n�umero m�edio total de oupa�~ao das impurezas �a temperatura nula.

Apresentaremos os resultados qualitativos alulados analitiamente das grandezas espe-

trais (DOS) e termodinâmias (susetibilidades uniforme, staggered e de arga, orrela�~oes

intra e inters��tios de impureza) deste Modelo de Anderson de duas impurezas. As equa�~oes

destas grandezas foram deduzidas no Cap��tulo 4, para o aso da banda semiheia NT = 2

(Æ = 0) �a temperatura nula.

Com a an�alise dos m�aximos dos gr�a�os de susetibilidades uniforme, staggered e de arga

versus a raz~ao da distânia impureza-impureza om o dobro da largura do orbital da impu-

reza R
2a , avaliaremos a tendênia dos omportamentos ferromagn�etio, antiferromagn�etio e

de arga. Lembrando-se que foi onsiderado duas impurezas (ou seja, para sistema �nito)

e os estados ferromagn�etio e antiferromagn�etio s~ao de�nidos para sistemas in�nitos. Es-

ses omportamentos ferromagn�etio e antiferromagn�etio s~ao referentes a estados tripleto e

singleto assoiados, respetivamente.

As orrela�~oes inter e intras��tio tendem a se anularem para �!1 ou a!1, tendendo

para o regime de Hartree-Fok (�e o limite de hibridiza�~ao impureza-metal ou largura do

orbital tendendo para o in�nito, ou os parâmetros de Coulomb (U e/ou W) tenderem para

zero, ou a taxa Coulomb/hibridiza�~ao impureza-metal muito pequena) (vide �nal do Cap��tulo

4). As fun�~oes de orrela�~ao foram normalizadas no valor de Hartree-Fok, ou seja, no limite

Hartree-Fok, logo as orrela�~oes inter e intras��tio, assim de�nidas, se anulam neste limite.

�E interessante itar que para um sistema onsistindo de dois �atomos de hidrogênio [2℄,

existem seis estados bases formados om quatro on�gura�~oes neutras (ontendo um el�etron

em ada s��tio) e duas on�gura�~oes ionizadas, tamb�em onheido omo estado iônio (ont�em

dois el�etrons num s��tio e nenhum no outro s��tio). No aso das on�gura�~oes neutras tem-se:

(a) dois el�etrons om spins up, um em ada �atomo; (b) um el�etron om spin up num �atomo e

um outro el�etron om spin down no outro �atomo; () um el�etron om spin down num �atomo

e um outro el�etron om spin up no outro �atomo e (d) dois el�etrons om spins down, um em

ada �atomo. No aso das duas on�gura�~oes ionizadas tem-se: (e) um el�etron om spin down

e um el�etron om spin up num �atomo (H�), e nenhum el�etron no outro �atomo (H+), e (f)

nenhum el�etron num �atomo (H+) e um spin up e um spin down no outro �atomo (H�).

Apresentam-se, a seguir, os gr�a�os da densidade de estados (fun�~ao da energia das quase

part��ulas), normalizada pelo parâmetro de hibridiza�~ao impureza-metal �, alulada pela
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equa�~ao (4.1). Alguns gr�a�os da densidade de estados variam om a energia !, em outros

gr�a�os a densidade de estados �e avaliada na energia de Fermi.

A �gura 5.1 mostra a densidade de estados normalizada pelo parâmetro de hibridiza�~ao

impureza-metal � arater��stia para v�arias larguras de orbitais, e observa-se quanto maior

a largura do orbital, maior a densidade de estados e os pios tendem a se onentrarem na

energia de Fermi (! = 0), diminuindo a tendênia de forma�~ao de momentos magn�etios

loalizados.

Tem-se na �gura 5.2, a densidade de estados n~ao normalizada pelo parâmetro de hibri-

diza�~ao impureza-metal � arater��stia para v�arios parâmetros de hibridiza�~ao impureza-

metal. Observa-se quanto maior o parâmetro de hibridiza�~ao, maior a densidade de estados

e os pios tendem a se onentrarem na energia de Fermi (! = 0), tamb�em diminuindo a

tendênia de forma�~ao de momentos magn�etios loalizados. Os valores de U, W, J, ", �,

s~ao respetivamente: (U = 5,67, W = 2,25, J = 0,14, " = 0,97, � = 0,2), (U = 5,67, W =

2,25, J = 0,14, " = 0,97, � = 0,5), (U = 5,67, W = 2,25, J = 0,14, " = 0,98, � = 1,0) e

(U = 5,67, W = 2,25, J = 0,14, " = 1,08, � = 10,0) em unidade eV. O termo de intera�~ao

� �e o �unio que varia om o parâmetro de hibridiza�~ao impureza-metal �, forneendo os

valores dos termos de intera�~ao de U, W, J e " para onferir em R
2a = 2 om a = 3ao da

�gura 2.3. Isto aontee devido a equa�~ao (2.110) de � onter � dentro dela multipliando

por sen(kFR)
kFR

. Fisiamente signi�a que (neste aso partiular de valor de kF = 1=ao) quanto

maior o parâmetro de hibridiza�~ao impureza-metal �, mais aumenta o efeito RKKY, isto

depende do valor do vetor de onda de Fermi kF .

�E apresentado na �gura 5.3, a densidade de estados normalizada pelo parâmetro de hibri-

diza�~ao impureza-metal � arater��stia para v�arias distânias impureza-impurezaR. Quanto

maior R, maior a densidade de estados e os pios se onentram na energia de Fermi (! = 0).

Comparando-se as �guras 5.1, 5.2 e 5.3, observa-se quanto a largura do orbital, parâmetro

de hibridiza�~ao impureza-metal e a distânia impureza-impureza s~ao maiores, a densidade

de estados tende a se onentrar na energia de Fermi, impossibilitando o apareimento de

momentos magn�etios loalizados. Sendo quatro on�gura�~oes e dois estados de spin tem-se

4 � 2 = 8 estados, mas apareem seis pios apenas devido �a degeneresênia (!��2 = !��3)

(vide equa�~oes (3.39),(3.50) e (3.58)) para o aso da banda semiheia.
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Figura 5.1: Densidade de estados, normalizada pelo parâmetro de hibridiza�~ao impureza-

metal �, para v�arias larguras de orbitais. Com R = 4a, � = 1eV , aso da banda semiheia

e kF = 1=ao.



57

-30 -20 -10 0 10 20 30
0.0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

∆=10eV

∆=1eV

∆=0.5eV 

∆=0.2eV

 

 

ρ
( ω

) 
 

ω

Figura 5.2: Densidade de estados, n~ao normalizada por �, para v�arios parâmetros de hibri-

diza�~ao impureza-metal. R = 12ao, a = 3ao, aso da banda semiheia e kF = 1=ao. Para os

diversos valores dos parâmetros vide p�agina 55 deste texto.
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Figura 5.3: Densidade de estados, normalizada pelo parâmetro de hibridiza�~ao impureza-

metal �, para v�arias distânias impureza-impureza R. Com � = 1eV , a = 3ao, aso da

banda semiheia e kF = 1=ao.
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Antes de apresentar qualquer gr�a�o, onde, tem-se R
2a omo vari�avel, deve ser eslareido

para valores de R
2a < 1, forma-se a mol�eula de Hidrogênio e logo para valores menores

se forma o �atomo de H�elio, e para onsiderar esse �ultimo aso, outros termos devem ser

inlu��dos no Hamiltoniano (for�as nuleares, et.). Para o nosso interesse simplesmente n~ao

analisaremos essa regi~ao.

Tem-se na �gura 5.4, a raz~ao entre a densidade de estados de duas impurezas e a den-

sidade de estados para distânia impureza-impureza in�nita (a qual equivale ao dobro da

densidade de estados para o aso de uma impureza) ambas as densidade de estados avalia-

das na energia de Fermi para diferentes valores de hibridiza�~ao impureza-metal. Esta raz~ao

aumenta fortemente om a hibridiza�~ao impureza-metal em R
2a � 1, e para os pios menores

em R
2a � 2.

A �gura 5.5 mostra a raz~ao de densidade de estados na energia de Fermi (esala log) versus

a distânia impureza-impureza, para v�arias larguras de orbitais. A densidade de estados �0 �e

alulada na energia de Fermi e na distânia impureza-impureza in�nita, a qual �e o dobro da

densidade de estados para o aso de uma impureza, obtendo m�aximos em R
2a � 1 e R

2a � 2.

A densidade de estados DOS no n��vel de Fermi �e proporional �a massa efetiva da quase

part��ula, ou seja, a raz~ao da DOS �e uma medida do aumento da massa efetiva devido �a

intera�~ao entre impurezas e sendo nosso modelo um preursor da rede de Anderson, nossos

resultados (�guras 5.4 e 5.5) mostram que nosso modelo �e um preursor do regime de f�ermions

pesados.

Agora apresentaremos as susetibilidades versus R
2a . As susetibilidades s~ao respostas do

sistema a est��mulos de ampo magn�etio (susetibilidade staggered ou uniforme) ou ampo

el�etrio (susetibilidade de arga). A susetibilidade uniforme �e proporional a DOS, logo

a susetibilidade uniforme tamb�em �e fun�~ao da largura do orbital e hibridiza�~ao impureza-

metal (�guras 5.4 e 5.5), o quais inueniar~ao no omportamento de regi~ao de susetibilidade

uniforme, omo por exemplo, a susetibilidade uniforme tender a ser onstante para largura

do orbital e/ou hibridiza�~ao impureza-metal grandes.

A susetibilidade uniforme �U , que �e dada pela equa�~ao (4.11), sendo o termo (�FM
�B

)M=B=Æ=0

forneido pela equa�~ao (4.2) (o qual oinide om o dobro da densidade de estados avaliada

na energia de Fermi neste aso partiular de banda semiheia.), e o termo (�FM
�M

)M=Æ=0 �e

dado pelo dobro da equa�~ao (3.57).
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Na �gura 5.6, tem-se a susetibilidade uniforme, para diferentes valores de hibridiza�~ao

impureza-metal. Veri�a-se quanto maior a hibridiza�~ao impureza-metal, menor a suseti-

bilidade uniforme. Os pios em R
2a � 1 para 0; 1eV < � < 1eV indiam utua�~oes de spin

paralelos das impurezas na forma�~ao de estado iônio (de�nido no in��io deste ap��tulo), onde

as duas impurezas para R
2a = 1 passam a se omportar omo uma mol�eula de H2, om dois

el�etrons no mesmo s��tio e nenhum no outro. A susetibilidade uniforme tamb�em tem m�aximo

em R
2a � 2; 5. A susetibilidade uniforme tende a �ar onstante para R

2a > 3; 5.

A susetibilidade uniforme �e apresentada na �gura 5.7, para diferentes larguras de orbitais.

Para a < 30ao, observa-se quanto maior a largura do orbital, maior a susetibilidade uniforme,

porque os el�etrons est~ao menos ligados ao n�uleo da impureza. Para a > 30ao quando maior

a largura do orbital, menor a susetibilidade uniforme, devido ao alto valor utilizado da

hibridiza�~ao impureza-metal (� = 1eV ). Os pios que oorrem em R
2a � 1 existem devido �a

tendênia de forma�~ao do estado tripleto (tendênia tipo ferromagn�etia, onforme expliado

no in��io deste ap��tulo) arater��stio de um �atomo de H�elio exitado (devido ao fato das

duas impurezas estarem interagindo om o metal) se formando nesta situa�~ao partiular,

e tamb�em existe a utua�~ao de arga por ausa dos el�etrons tenderem a se loalizar em

apenas um s��tio devido ao fato de serem suset��veis �a polariza~ao de arga, ainda no estado

tripleto. Os valores m�aximos est~ao em R
2a � 1 para a < 5ao. A susetibilidade uniforme tem

o m�aximo em R
2a � 2; 5 arater��stia de dois �atomos de hidrogênio separados (tendênia tipo

antiferromagn�etio), e para R
2a > 3 a susetibilidade uniforme tende a se tornar onstante.

Comparando-se a �gura 5.4 om �gura 5.6, e tamb�em omparando a �gura 5.5 om �gura

5.7, observa-se que os m�aximos se mantêm para R
2a � 1 e R

2a � 2; 5 e tamb�em a regi~ao

onstante para R
2a > 3; 5, por ausa do fato da susetibilidade uniforme ser diretamente

proporional �a densidade de estados avaliada na energia de Fermi (equa�~ao (4.11)).

Na �gura 5.8, tem-se a raz~ao susetibilidade uniforme de duas impurezas para duas im-

purezas por susetibilidade uniforme de uma impureza isoladas, para diferentes larguras de

orbitais; esse �e um dos testes de ontrole da omputa�~ao do modelo deste trabalho para

R >> 2a porque existe a ompensa�~ao de spin parial em ada s��tio de impureza isolada

(efeito tipo Kondo) e as duas impurezas se omportam omo impurezas isoladas no metal,

� = 1eV , aso da banda semiheia e kF = 1=ao.

A �gura 5.9 ilustra a susetibilidade uniforme para diferentes valores de hopping efetivo,
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ou seja, a equa�~ao (2.110) om e sem o termo osilat�orio RKKY para um dado valor alt��ssimo

e extrapolado de hibridiza�~ao impureza-metal, � = 10eV . Este valor alto esolhido de hibri-

diza�~ao impureza-metal visa mostrar o efeito osilat�orio, quase ausente quando parâmetros

f��sios tradiionalmente omuns s~ao usados. Isto leva a apareer osila�~oes devido ao termo

osilat�orio (equa�~ao (2.67)) possibilitando os el�etrons saltarem (hopping) entre os s��tios de

impureza via metal. Similarmente este efeito oorre para todos as outras grandezas f��sias

analisadas neste trabalho, para este mesmo valor extrapolado de hibridiza�~ao impureza-metal.

Com o aumento da raz~ao R
2a , o omportamento osilat�orio RKKY diminui, e aumenta o efeito

Kondo omo esperado. O alto valor do parâmetro de hibridiza�~ao impureza-metal aumenta

o omportamento osilat�orio RKKY e aumenta tamb�em o efeito Kondo, porque aumenta a

intera�~ao dos el�etrons do metal om os el�etrons da impureza. O efeito Kondo aparee para

grandes valores de R
2a (aqui R

2a > 3), porque as impurezas ome�am a se omportar omo

impurezas isoladas, e seus respetivos momentos magn�etios s~ao blindados pelos momentos

magn�etios dos el�etrons do metal hospedeiro. Grandes valores de R
2a suprimem a intera�~ao

RKKY.

A �gura 5.10 apresenta a susetibilidade uniforme para diferentes larguras de orbitais. A

mesma aumenta sempre om o resimento das larguras dos orbitais. Isto oorre devido �a

hibridiza�~ao impureza-metal (� = 0; 01 eV) ser muito menor do aso da �gura 5.7 (� = 1 eV).

O valor alto da hibridiza�~ao impureza-metal suprime a susetibilidade uniforme. O m�aximo

dessa susetibilidade uniforme em R
2a = 2; 3 se mant�em, e para R

2a > 3; 5 a susetibilidade

uniforme tende a �ar onstante para todas as larguras de orbitais.

Comparando a �gura 5.7 om a �gura 5.10, obtêm-se que os m�aximos das susetibilidades

uniformes de ambos, at�e a = 5ao, pratiamente s~ao iguais em R
2a � 1 e R

2a = 2; 3. Na �gura

5.7, observa-se a diminui�~ao para a > 50ao. Esta diminui�~ao n~ao oorre na �gura 5.10 devido

�a hibridiza�~ao impureza-metal ser muito pequena.
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Figura 5.4: Densidade de estados normalizada por �0 = �(R ! 1) para diferentes valores

de hibridiza�~ao impureza-metal. As densidades de estados � e �0 s~ao aluladas na energia

de Fermi (! = 0). Caso da banda semiheia e kF = 1=ao. Para �!1, tem-se que � = �0.
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Figura 5.5: Densidade de estados, normalizada por �0 = �(R!1), na energia de Fermi (es-

ala log) versus distânia impureza-impureza para v�arias larguras de orbitais. As densidades

de estados � e �0 s~ao aluladas na energia de Fermi (! = 0). Para � = 1eV , aso da banda

semiheia e kF = 1=ao.
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Figura 5.6: Susetibilidade uniforme para diferentes valores de hibridiza�~ao impureza-metal,

aso da banda semiheia e a = 3ao e kF = 1=ao.
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Figura 5.7: Susetibilidade uniforme para diferentes larguras de orbitais. � = 1eV , aso da

banda semiheia e kF = 1=ao.
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Figura 5.8: Raz~ao susetibilidade uniforme para duas impurezas pelo dobro da susetibilidade

uniforme de uma impureza, para diferentes larguras de orbitais. � = 1eV , aso da banda

semiheia e kF = 1=ao.
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Figura 5.9: Susetibilidade uniforme para parâmetros de hopping efetivo, equa�~ao (2.110) om

(") e sem ("o) o termo osilat�orio RKKY para um valor grande de hibridiza�~ao impureza-

metal, � = 10eV . Caso da banda semiheia, a = 3ao.
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Figura 5.10: Susetibilidade uniforme para diferentes larguras de orbitais. � = 0; 01eV , aso

da banda semiheia e kF = 1=ao.
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A susetibilidade staggered �S �e alulada pela equa�~ao (4.12), sendo o termo (�Fm
�B

)m=B=Æ=0

dado pela equa�~ao (4.14), e o termo (�Fm
�m

)m=Æ=0 �e dado pela equa�~ao (3.48).

A �gura 5.11 apresenta a susetibilidade staggered para diferentes valores de hibridiza�~ao

impureza-metal. Observa-se quanto menor a hibridiza�~ao impureza-metal, maior a susetibili-

dade staggered. Os pequenos pios para R < 2a, em 0; 1eV < � < 1eV indiam utua�~ao nos

spins antiparalelos das impurezas quando estados iônios (de�nido no in��io deste ap��tulo)

s~ao formados. Os pios em R
2a � 2; 0 om � < 2eV indiam forte susetibilidade staggered.

Na �gura 5.12, obtem-se a susetibilidade staggered, para diferentes larguras de orbitais.

Quanto maior a largura do orbital, maior a susetibilidade staggered para a < 30ao, porque os

el�etrons est~ao menos ligados ao n�uleo da impureza. Depois para a > 30ao a susetibilidade

staggered diminui om o aumento da largura do orbital. Isto oorre devido ao alto valor da

hibridiza�~ao impureza-metal utilizado (� = 1eV ) que diminui o omportamento alternado

dos spins. Os valores de m�aximo est~ao em R
2a � 1 e a < 3ao, e tamb�em se destaa para R

2a � 2

para a < 10ao.

A �gura 5.13 tem a susetibilidade staggered para diferentes larguras de orbitais sempre

aumentando om o resimento das larguras dos orbitais, para a hibridiza�~ao impureza-metal

muito pequena (� = 0; 01 eV) ao ontr�ario da �gura 5.12 que a susetibilidade staggered

diminui para a > 30ao devido ao forte espalhamento dos el�etrons do metal hospedeiro nas

impurezas, oasionado pelo alto valor da hibridiza�~ao impureza-metal (� = 1 eV).

Comparando tamb�em a �gura 5.10 om a �gura 5.13, obtêm-se para R
2a � 1 que os

m�aximos da susetibilidades uniforme �e muito maior do que a susetibilidade staggered, sig-

ni�ando tendênia do omportamento tipo ferromagn�etio nesta regi~ao. J�a para R
2a = 2; 25

tem-se maiores pios para susetibilidade staggered indiando a tendênia de omportamento

tipo antiferromagn�etio nesta posi�~ao.

A susetibilidade de arga �Q �e alulada pela equa�~ao (4.13), sendo o termo
�
�FNT
�Æ

�
Æ=0

dado pelo dobro do valor negativo da equa�~ao (4.2), e
�
�FNT
�NT

�
Æ=0

�e forneido pela equa�~ao

(4.15).

A �gura 5.14 apresenta a susetibilidade de arga, para diferentes valores de hibridiza�~ao

impureza-metal. Para R
2a > 1; 2 e � < 3eV , quanto maior �, maior a susetibilidade de

arga devido ao aumento do espalhamento dos el�etrons de ondu�~ao om a impureza. A

susetibilidade de arga diminui para � < 3eV .
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Todos os pios de m�aximo de susetibilidade de arga se enontram em R
2a � 1. Isto

oorre devido �a utua�~ao de arga na forma�~ao de estado iônio (de�nido no in��io deste

ap��tulo), ou seja, forma�~ao de �atomo de H�elio. H�a aumento de susetibilidade de arga

entre 1; 3 < R
2a < 2; 2 para � < 3eV , e existem tamb�em m�aximos em R

2a � 2. Observa-se que

a partir de R
2a � 3; 5 as susetibilidades de arga s~ao pratiamente onstantes.

A �gura 5.15 mostra a susetibilidade de arga, para diferentes larguras de orbitais, e

quanto maior a largura do orbital, maior a susetibilidade de arga, porque os el�etrons est~ao

menos ligados ao n�uleo e aumenta a probabilidade dos el�etrons mudarem de s��tio. Para

R
2a < 1 os m�aximos de susetibilidade de arga pratiamente oinidem om os m�aximos de

susetibilidade uniforme da �gura 5.7. Para R
2a > 1 a susetibilidade de arga �e pratiamente

onstante.

Comparando-se as �guras de susetibilidade staggered (�guras 5.11 e 5.12), susetibili-

dade uniforme (�guras 5.6 e 5.7) e susetibilidade de arga (�guras 5.14 e 5.15), observa-se

que todos os pios se onentram para os mesmos valores de R
2a independente da varia�~ao

do parâmetro de hibridiza�~ao impureza-metal ou da largura do orbital. Na verdade para

R
2a menor e aproximadamente igual a 1, efeitos assoiados ao �atomo de H�elio exitado [2℄

apareem, ujo estado de mais baixa energia �e o tripleto (tendênia tipo ferromagn�etia),

por ausa dos valores de susetibilidade uniforme serem maiores do que os valores da suse-

tibilidade staggered nesta regi~ao. Tamb�em existem intensos pios de susetibilidade de arga

nesta regi~ao, signi�ando que existe alta failidade de polariza�~ao el�etria nesta regi~ao, le-

vando os dois el�etrons no estado tripleto a se polarizarem num �atomo tipo H�elio. No aso de

R
2a > 1, tem-se o omportamento de dois �atomos de hidrogênio separados (regime de Heitler-

London). Como neste regime o estado fundamental �e o singleto [6℄ porque a susetibilidade

staggered �e maior do que a susetibilidade uniforme e a susetibilidade de arga nessa regi~ao,

isto explia porque o estado fundamental staggered vem primeiro (as urvas de m�aximos na

susetibilidade staggered est~ao onentradas em R
2a � 2) (tendênia tipo antiferromagn�etia),

e posteriormente o estado tripleto (as urvas de m�aximos na susetibilidade uniforme est~ao

onentradas em R
2a = 2; 3) (tendênia tipo ferromagn�etia novamente). Para R

2a > 3, todas

as susetibilidades (staggered, uniforme e de arga) tendem a se tornarem onstantes, devido

aos dois �atomos de impurezas estarem t~ao distantes que os termos de hopping efetivo � e a

repuls~ao inters��tio W s~ao muito menores do que a repuls~ao intras��tio U (�guras 2.2 a 2.4) e
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se omportam omo duas impurezas isoladas.

A �gura 5.16 apresenta a susetibilidade de arga para diferentes larguras de orbitais,

a qual �e pratiamente onstante para R
2a > 2; 5 para todo valor de largura de orbital om

� = 0; 01 eV. A susetibilidade de arga aumenta sempre om o resimento das larguras dos

orbitais independente do valor do parâmetro de hibridiza�~ao impureza-metal, o qual neste

aso (� = 0; 01eV ) �e muito menor que no aso da �gura 5.15 (� = 1eV ).

Analisando a �gura 5.15 juntamente om a �gura 5.16, observa-se que os m�aximos das

susetibilidades de arga de ambos, pratiamente se mant�em para R
2a < 1 e a < ao. Para a >

ao os m�aximos de susetibilidade de arga s~ao suprimidos pelo grande valor de � (� = 1eV ),

na �gura 5.15. Na �gura 5.16, os m�aximos das susetibilidades de arga se onentram em

R
2a � 1 para a largura do orbital orbital estendido (largo).

Apresentamos agora, os resultados da orrela�~ao inters��tio �12 de impurezas e tamb�em da

orrela�~ao intras��tio �11 de impureza. A orrela�~ao intras��tio �e alulada pela equa�~ao (4.44).

A orrela�~ao inters��tio �e dada pela equa�~ao (4.45).

A �gura 5.17 apresenta a orrela�~ao inters��tios de impurezas, para diferentes valores de

hibridiza�~ao impureza-metal, no aso da banda semiheia, a = 3ao e kF = 1=ao. Para

R
2a < 1; 7 e 0 < � < 5eV , obt�em-se �12 muito grande, em m�odulo, porque os el�etrons

se omuniam entre os s��tios via o salto direto, e se observa que �12 tamb�em diminui, em

m�odulo, om o aumento da hibridiza�~ao impureza-metal suprimindo a tendênia de forma�~ao

de momentos magn�etios. Para R
2a = 1; 7 e 0 < � < 3eV , observa-se que os valores de

orrela�~ao �12 s~ao pratiamente iguais nesta regi~ao. Para R
2a > 1; 7, tem-se que �12 aumenta,

em m�odulo, om o resimento da hibridiza�~ao impureza-metal, para at�e � = 2 eV, porque

os el�etrons se omuniam entre os s��tios via metal (intera�~ao RKKY). Esta orrela�~ao entre

s��tios diferentes tende a �ar maior, em m�odulo, om o aumento da hibridiza�~ao impureza-

metal para � < 3eV e R
2a > 1; 7. Para � = 0 a intera�~ao RKKY est�a desligada e os s��tios n~ao

se omuniam via metal para R
2a > 2; 5, apenas por salto direto. Para � 6= 0, nota-se que as

urvas s~ao mais suaves devido ao espalhamento dos el�etrons de ondu�~ao om os el�etrons das

impurezas, e para � > 3 eV, a orrela�~ao inters��tios diminui devido ao exesso de intera�~ao de

ada impureza om o metal devido ao fato dos el�etrons do metal interagirem fortemente om

a impureza suprimindo os momentos magn�etio dos el�etrons das impurezas individualmente

(efeito tipo Kondo), e no aso de �!1 esta orrela�~ao tende a se anular tendendo para o
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regime de Hartree-Fok de�nido no in��io desse ap��tulo.

A �gura 5.18 mostra a orrela�~ao intras��tio de impureza para diferentes valores de hibri-

diza�~ao impureza-metal. Com o aumento da hibridiza�~ao impureza-metal tem-se menor �11,

em m�odulo, signi�ando que aumenta a probabilidade de existir dupla oupa�~ao no s��tio de

impureza (efeito tipo Kondo) j�a que a orrela�~ao inters��tio aumenta, em m�odulo, om o res-

imento da hibridiza�~ao impureza-metal (�gura 5.17) para � < 3eV e R
2a > 1; 7. Observa-se

para R
2a < 1; 7, apresenta-se �11 menor, em m�odulo, porque �e intenso o salto direto nesta

regi~ao, enfraqueendo esta orrela�~ao. Nota-se para � 6= 0 as urvas s~ao suaves devido ao

espalhamento dos el�etrons do metal hospedeiro om os el�etrons das impurezas, e para �!1
esta orrela�~ao tende a se anular (regime de Hartree-Fok).

Nas �guras 5.17 e 5.18, observa-se a probabilidade de dupla oupa�~ao antiparalela, nos

s��tios das impurezas, rese om o aumento do parâmetro de hibridiza�~ao impureza-metal,

porque para maior � (� < 2 eV), �12 rese, e �11 diminui, em m�odulo para todo �. Indiada

pela ompensa�~ao parial em ada s��tio de impureza (efeito tipo Kondo), de maneira an�aloga

aontee om o aumento da largura do orbital para a < 8ao, nas �guras 5.19 e 5.20, aumenta

a probabilidade de existir dupla oupa�~ao.

Observa-se que variando parâmetros de hibridiza�~ao, o m�aximo de susetibilidade stagge-

red em R
2a � 2, da �gura 5.11 est�a dentro da regi~ao das inlina�~oes das orrela�~oes das �guras

5.17 e 5.18.

A �gura 5.19 apresenta a orrela�~ao inters��tios de impurezas, para diferentes larguras de

orbitais, � = 1eV . Em R
2a < 1; 7, observa-se que �12 �e muito grande, em m�odulo, porque

os el�etrons se omuniam entre os s��tios via o salto direto, e �12 diminui, em m�odulo, om

o aumento da largura do orbital, suprimindo a forma�~ao de momentos magn�etios. Para

R
2a = 1; 7 e 0 < � < 3eV , observa-se que os valores de orrela�~ao �12 s~ao pratiamente iguais

nesta regi~ao intermedi�aria. Com R
2a > 1; 7, a orrela�~ao �12 aumenta, em m�odulo, om o

resimento da largura do orbital de impureza at�e a = 8ao, possibilitando dupla oupa�~ao

(efeito tipo Kondo). A largura do orbital estreito (por exemplo orbital f), obtêm-se maiores

orrela�~oes, em m�odulo, e para orbitais om a > 8ao a orrela�~ao inters��tios de impurezas

diminui, em m�odulo porque R torna-se muito grande e as mol�eulas �am mais distantes,

levando ao isolamento delas e aonteer o efeito tipo Kondo. No aso das larguras dos orbitais

muito grandes (a!1), �12 tende a se anular (regime de Hartree-Fok).
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Comparando a �gura 5.12 om a �gura 5.13, observa-se que os m�aximos das susetibili-

dades staggered de ambos, pratiamente se mant�em para R
2a � 1 e R

2a � 2. Na �gura 5.13,

n~ao existe a diminui�~ao em a = 30ao apresentada na �gura 5.12 por ausa do baixo valor da

hibridiza�~ao impureza-metal, na �gura 5.13. Comparando a �gura 5.12 om a �gura 5.19,

têm-se para R
2a � 1 e R

2a � 2, a oorrênia m�utua dos m�aximos de susetibilidade staggered

nas inlina�~oes das urvas de orrela�~oes inters��tio [39℄ para � = 1eV . J�a foi menionado

no Cap��tulo 4 que, no aso da banda semiheia, a susetibilidade uniforme �e proporional a

densidade de estado avaliada no n��vel de Fermi e a a susetibilidade de arga �e proporio-

nal ao dobro do valor negativo da densidade de estado avaliada no n��vel de Fermi (e devido

ao denominador do tipo 1(um) menos a equa�~ao (4.10)(a qual se anula no aso sem or-

rela�~oes)), e isso �e uma medida das utua�~oes das grandezas orrespondentes (spin no s��tio,

inters��tio, arga, et) assim, pode-se expliar os m�aximos de susetibilidade staggered omo

sendo onseq�uênia dos m�aximos das utua�~oes staggered (orrela�~oes inters��tio).

A orrela�~ao intras��tio de impureza (�gura 5.20), para diferentes larguras de orbitais,

� = 1eV , aso da banda semiheia e kF = 1=ao. Nota-se que �11 diminui, em m�odulo, om o

aumento da largura do orbital de impureza, aumentando a probabilidade de dupla oupa�~ao.

A orrela�~ao �11 �e menor, em m�odulo, em R
2a < 1; 7 porque �e intenso o salto direto nesta

regi~ao enfraqueendo esta orrela�~ao. No aso de orbital altamente largo (a!1), �11 tende

a se anular para todo R
2a (regime de Hartree-Fok).
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Figura 5.11: Susetibilidade staggered para diferentes valores de hibridiza�~ao impureza-metal,

aso da banda semiheia, a = 3ao e kF = 1=ao.
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Figura 5.12: Susetibilidade staggered para diferentes larguras de orbitais, � = 1eV , aso da

banda semiheia e kF = 1=ao.
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Figura 5.13: Susetibilidade staggered para diferentes larguras de orbitais. � = 0; 01eV , aso

da banda semiheia, kF = 1=ao.
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Figura 5.14: Susetibilidade de arga para diferentes valores de hibridiza�~ao impureza-metal,

aso da banda semiheia e a = 3ao e kF = 1=ao.
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Figura 5.15: Susetibilidade de arga para diferentes larguras de orbitais, om � = 1eV , aso

da banda semiheia e kF = 1=ao.
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Figura 5.16: Susetibilidade de arga para diferentes larguras de orbitais. � = 0; 01eV , aso

da banda semiheia e kF = 1=ao.
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Figura 5.17: Fun�~ao de orrela�~ao inters��tios para diferentes valores de hibridiza�~ao impureza-

metal, aso da banda semiheia, a = 3ao e kF = 1=ao.
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Figura 5.18: Fun�~ao de orrela�~ao intras��tio para diferentes valores de hibridiza�~ao impureza-

metal, aso da banda semiheia, a = 3ao e kF = 1=ao.



82

1 2 3 4 5

-0,08

-0,06

-0,04

-0,02

0,00

a=8a
o

a=20a
o

a=30a
o

a=50a
o

a=100a
o

a=10a
o

a=2a
o

a=3a
o

a=5a
o

a=a
o

 

 

Γ
1

2

R/2a

Figura 5.19: Fun�~ao de orrela�~ao inters��tio para diferentes larguras de orbitais, om � =

1eV , aso da banda semiheia e kF = 1=ao.
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Figura 5.20: Fun�~ao de orrela�~ao intras��tio para diferentes larguras de orbitais, om � =

1eV , aso da banda semiheia e kF = 1=ao.
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Finalmente, hegamos a energia de orrela�~ao que �e dada pela equa�~ao (4.39). A energia

de orrela�~ao est�a em unidade el�etron-volt ou em unidade de �.

A �gura 5.21 apresenta a energia de orrela�~ao normalizada pelo parâmetro de hibri-

diza�~ao impureza-metal para diferentes valores de parâmetros de hibridiza�~ao impureza-

metal. Esta energia tende a se anular om o aumento do parâmetro hibridiza�~ao impureza-

metal e om o aumento de R
2a (regime de Hartree-Fok) porque diminui as orrela�~oes. As

pequenas osila�~oes que surgem nesta energia de orrela�~ao, para � � 0; 5 eV, apareem

devido ao termo da intera�~ao RKKY da equa�~ao (2.110).

A �gura 5.22 mostra a energia de orrela�~ao em unidade eV para diferentes larguras de

orbitais das impurezas. A energia tende a se anular om o aumento da largura do orbital e

R
2a (regime de Hartree-Fok) porque diminui as orrela�~oes. Para a > a0, e

R
2a < 2, tem-se

osila�~oes na energia devido �a intera�~ao RKKY.

Os gr�a�os da energia de orrela�~ao, �guras 5.21 e 5.22, têm um m��nimo para R
2a > 2.

Observa-se que a energia de orrela�~ao tende a se anular om o aumento da hibridiza�~ao

impureza-metal e a largura do orbital. Os valores negativos dessa diferen�a de energia de

orrela�~ao representam a regi~ao de R
2a , onde as orrela�~oes das duas impurezas interagentes

s~ao efetivas.
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Figura 5.21: Energia de orrela�~ao (energia �e nula em R ! 1) em unidades de �, para

diferentes valores de hibridiza�~ao impureza-metal. Caso da banda semiheia, para a = 3ao e

kF = 1=ao.
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Figura 5.22: Energia de orrela�~ao (energia �e nula em R ! 1) para diferentes larguras de

orbitais das impurezas. Caso da banda semiheia, � = 1 eV e kF = 1=ao.



Cap��tulo 6

Conlus~oes

Foi estudado o modelo de Anderson para duas impurezas num esquema original de desa-

oplamento das fun�~oes de Green, o qual resulta ser equivalente a Coherent Potential Appro-

ximation CPA, e tamb�em equivalente a Hubbard I.

O desaoplamento originalmente foi pensado para ortar as hierarquias das equa�~oes de

Green, isto �e um passo al�em do Hartree-Fok e, tamb�em requer que o termo diagonal de spins

paralelos (om W) seja onsiderado desde o prin��pio na aproxima�~ao HF), aso ontr�ario

apareer~ao outras fun�~oes de Green, as quais requerem que muitas ondi�~oes sejam neess�arias

para ortar a hierarquia . Considerando a ontribui�~ao (W) om spins paralelos, uma ondi�~ao

su�iente �e desaoplar os operadores � sendo a m�edia deles nula. Assim o desaoplamento

tem a virtude de ser al�em de Hartree-Fok, mas sem justi�ativa f��sia a priori. Conseguimos

identi�ar a equivalênia de nosso desaoplamento om o m�etodo CPA dando assim uma

interpreta�~ao f��sia �a nossa aproxima�~ao.

S~ao onsideradas todas as intera�~oes (E��, t, U, W, V, J, Vk1 e Vk2) assoiadas a duas

impurezas n~ao degeneradas interagindo om o metal hospedeiro no esquema do modelo de An-

derson. Na literatura algumas n~ao s~ao onsideradas e/ou s~ao onsideradas omo parâmetros

independentes. Neste trabalho onsideramos todas e reparametizando-as, modelando as im-

purezas om orbitais de Slater tipo s, n~ao ortogonais (iniialmente foram onsiderados orbi-

tais gaussianos e depois abandonados devido os resultados serem pouo satisfat�orios porque

eles n~ao tem o omportamento orreto a pequenas e a grandes distânias). Tamb�em foi

usado orbitais ortogonalizados que apenas se reete em pequenas mudan�as quantitativas.
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Os parâmetros impureza-metal: (R, hVk�i, �(�F ) e kF ) s~ao reduzidos a (R, a, � e kF ) onde

�(�F ) a densidade de estados na energia de Fermi, e kF �e o vetor de onda de Fermi. �E

onsiderado tamb�em o aso da banda semiheia, e a temperatura nula.

Conlui-se, neste modelo, que no aso da banda semiheia existe apenas o aso n~ao

magn�etio homogêneo, omo esperado na literatura [49℄, [69℄. O m�etodo dos ampos efe-

tivos apliado neste trabalho �e e�iente neste aso partiular da banda semiheia.

Quanto maiores a largura do orbital (�gura 5.1), o parâmetro de hibridiza�~ao impureza-

metal (�gura 5.2) e a distânia impureza-impureza (�gura 5.3), mas a densidade de estados

DOS tende a se onentrar na energia de Fermi, diminuindo o apareimento de momentos

magn�etios loalizados, devido ao fato que a densidade �nita no n��vel de Fermi est�a assoiada

a existênia de estados portadores ou estendidos ou deloalizados. A densidade de estados

quase nula est�a assoiada �a forma�~ao de estados loalizados (n~ao portadores de orrente).

Estes resultados est~ao de aordo om Santoro e Giuliani [40℄.

Os altos valores enontrados dos m�aximos da densidade de estados DOS, �guras 5.4 e

5.5, mostram que este modelo de duas impurezas �e preursor do regime de f�ermions pesados.

Isto oorre porque a densidade de estados no n��vel de Fermi �e proporional �a massa efetiva

da quase part��ula, devido ao fato da raz~ao da DOS ser uma medida do aumento da massa

efetiva devido �a intera�~ao entre impurezas [9℄.

Foram utilizados os m�aximos de susetibilidades uniforme, staggered e de arga para iden-

ti�ar a tendênia de estados ferromagn�etio, antiferromagn�etio e de arga, respetivamente.

Os m�aximos das susetibilidades (uniforme, �gura 5.6, staggered, �gura 5.11 e arga, �gura

5.14) diminuem om o aumento da hibridiza�~ao impureza-metal devido ao resimento do

espalhamento entre os el�etrons do metal hospedeiro e os el�etrons das impurezas, suprimindo

estas susetibilidades, assim omo os pios de m�aximos das susetibilidades (uniforme, �gura

5.7, staggered �gura 5.12 e arga, �gura 5.15) tendem a desapareer om o aumento da largura

do orbital devido os el�etrons das impurezas �arem menos ligados aos �atomos das impurezas.

Comparando as susetibilidades para � = 1eV nas �guras 5.7, 5.12 e 5.15, om as �guras

5.10, 5.13 e 5.16 para � = 0; 01eV , respetivamente, observa-se que os m�aximos de ambos,

pratiamente se mant�em para seus respetivos valores de R
2a . Quando maior o valor da

hibridiza�~ao impureza-metal, mais suprimidas ser~ao as susetibilidades staggered, uniforme e

de arga.
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Testes semelhantes ao da �gura 5.8 (da grandeza de duas impurezas dividido pelo dobro

da mesma grandeza para uma impureza) s~ao uma forma pr�atia de mostrar para R
2a !1 as

duas impurezas se omportam omo duas impurezas isoladas.

Resumindo e omparando todas as �guras de susetibilidade uniforme (�guras 5.6 e 5.7),

susetibilidade staggered (�guras 5.11 e 5.12) e susetibilidade de arga (�guras 5.14 e 5.15),

observa-se que os pios tendem a se onentrarem para o mesmo valor de R
2a para valores

baixos do parâmetro de hibridiza�~ao impureza-metal ou da largura do orbital. Para R
2a � 1

existe o omportamento similar ao do �atomo de H�elio exitado devido ao fato das duas impu-

rezas estarem interagindo om o metal, ujo estado de mais baixa energia �e o estado tripleto

[2℄ (tendênia tipo ferromagn�etia), expliando porque existe intensos valores de susetibili-

dade uniforme nesta regi~ao. Este resultado onorda om o artigo de Alexander e Anderson

[31℄, o qual diz que estado om momentos paralelos �e favoreido na situa�~ao quando um dos

n��veis virtuais est�a muito pr�oximo da superf��e de Fermi. Tamb�em Andreani e Bek [39℄ e

Santoro e Giuliani [40℄ on�rmam a tendênia de forma�~ao de estado tripleto para distânia

R impureza-impureza tender a zero para temperatura nula. O efeito ferromagn�etio depende

do ganho de energia vindo de transi�~oes reais de el�etrons de um spin pulando entre os dois

estados virtuais, e portanto funiona bem quando um estado tem uma grande densidade

pr�oximo a energia de Fermi, preisamente quando o efeito antiferromagn�etio �e ine�iente.

Tamb�em existem grandes pios de susetibilidade de arga nesta regi~ao, signi�ando que

existe alta failidade de polariza�~ao el�etria nesta regi~ao, omo existe pequenos pios de sus-

etibilidade staggered nesta regi~ao indiando pequena utua�~ao nos spins antiparalelos das

impurezas quando estados iônios s~ao formados. O fato de existirem ambas as possibilidades

de omportamento ferromagn�etio e antiferromagn�etio nesta regi~ao est�a de aordo om An-

dreani e Bek [39℄. Os pios nas susetibilidades (staggered, uniforme e arga) para R < 2a,

existem devido ao estado iônio ser efetivo nesta regi~ao, levando a alta utua�~ao de arga

nesta regi~ao.

Para o aso de R
2a > 1, tem-se o omportamento de dois �atomos de hidrogênio separados

(regime de Heitler-London). Como neste regime o estado fundamental �e o singleto (tendênia

tipo antiferromagn�etia) [6℄, isto explia porque o estado alternado staggered, tipo antiferro-

magn�etio) aparee (as urvas de m�aximos na susetibilidade staggered est~ao onentradas

em R
2a � 2), e posteriormente para R

2a > 2; 3 o estado tripleto (tendênia tipo ferromagn�etia
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novamente) onde as urvas de m�aximos na susetibilidade uniforme est~ao onentradas, on-

ordando qualitativamente om os resultados de Santoro e Giuliani [40℄.

Para R
2a > 3 todas as susetibilidades (staggered, uniforme e de arga) tendem a se tornar

onstante devido aos dois �atomos de impurezas estarem t~ao distantes entre si que os termos

de hopping efetivo � e a repuls~ao inters��tio W s~ao muito menores do que a repuls~ao intras��tio

U (�guras 2.2 a 2.4), e as duas impurezas ome�am a se omportar omo impurezas isoladas

que interagem apenas om o metal, levando as susetibilidades a se tornarem onstantes e

portanto nada se pode dizer sobre a tendênia do tipo de magnetismo (antiferromagnetismo

ou ferromagnetismo).

Comparando-se a �gura 5.4 om a �gura 5.6, e tamb�em omparando a �gura 5.5 om

�gura 5.7, observa-se que os pios se mantêm para mesmos valores de R
2a � 1 e R

2a = 2; 3, isto

oorre por ausa do fato da susetibilidade uniforme ser diretamente proporional �a densidade

de estados avaliada na energia de Fermi, onforme a equa�~ao (4.11).

O valor de R
2a para o qual existe m�aximo de susetibilidades staggered inters��tio est�a

situado na regi~ao de varia�~ao de orrela�~oes orrespondentes [70℄. Isto oorre porque no

aso da banda semiheia, ambas susetibilidades uniforme e a de arga s~ao proporionais

a densidade de estado avaliada no n��vel de Fermi (sendo a onstante de proporionalidade

igual a -2 no aso de susetibilidade de arga) e devido ao denominador do tipo 1(um) menos

a equa�~ao (4.10), a qual se anula no aso sem orrela�~oes, ou seja, isto �e uma medida das

utua�~oes das grandezas orrespondentes (spin no s��tio, inters��tio, arga, et), assim, pode-se

expliar os m�aximos de susetibilidade staggered omo sendo onseq�uênia dos m�aximos das

utua�~oes staggered (orrela�~oes inters��tio).

A divergênia da susetibilidade staggered �S n~ao foi enontrada neste trabalho, onor-

dando om Fye e Hirsh [41℄, Yanagisawa [36℄, os m�etodos de Monte Carlo quântio [42℄ e de

b�osons esravos [45℄, e disorda om Jones et al [43℄ e T. Saso e H. Kato [38℄.

Foram enontradas orrela�~oes spin-spin intra e inters��tio fortes [71℄, omo �e ilustrado

nas �guras 5.17 a 5.20, variando om o parâmetro de hibridiza�~ao impureza-metal, largura

dos orbitais e a raz~ao R
2a . As orrela�~oes inters��tio e intras��tio tendem a se anular quando

os parâmetros de hibridiza�~ao impureza-metal e a largura dos orbitais s~ao muito grandes,

arater��stia do regime Hartree-Fok.

A orrela�~ao inters��tio para R
2a < 1; 7. Nesta regi~ao todos os parâmetros de Coulomb



91

s~ao ompar�aveis (vide �guras (2.2), (2.3) e (2.4)) e diminui, em m�odulo, om o aumento da

hibridiza�~ao impureza-metal que suprime a orrela�~ao entre s��tios diferentes. Para R
2a = 1; 7

estas orrela�~oes inters��tio possuem pratiamente o mesmo valor, e para R
2a > 1; 7 a orrela�~ao

inters��tio rese, em m�odulo, om o aumento da hibridiza�~ao impureza-metal at�e � � 2eV

e depois diminui, em m�odulo, para � > 2eV devido ao alto valor da hibridiza�~ao impureza-

metal, suprimindo a orrela�~ao entre s��tios diferentes, onforme a �gura 5.17. A orrela�~ao

inters��tio para R
2a < 1; 7 tamb�em diminui, em m�odulo om o aumento da largura do orbital que

suprime os momentos magn�etios da impureza por interagir om o metal, para R
2a = 1; 7 as

orrela�~oes tamb�em possuem pratiamente o mesmo valor e para R
2a > 1; 7 rese, em m�odulo,

om o aumento da largura do orbital da impureza at�e a = 8ao e depois diminui, em m�odulo,

para a > 8ao devido a n~ao forma�~ao de momentos magn�etios loalizados, oasionado pela

grande largura do orbital das impurezas, onforme a �gura 5.19.

A orrela�~ao intras��tio diminui, em m�odulo, om o aumento da hibridiza�~ao impureza-

metal, suprimindo a orrela�~ao no mesmo s��tio. Em R
2a < 1; 7, a orrela�~ao intras��tio �e fraa

devido ser forte o salto efetivo nesta regi~ao (vide �guras (2.2), (2.3) e (2.4)) e diminui, em

m�odulo, om o aumento da hibridiza�~ao impureza-metal e da largura do orbital que suprime

a orrela�~ao no mesmo s��tio, onforme a �gura 5.18 e 5.20.

Com o diminui�~ao da raz~ao R
2a , a orrela�~ao inters��tio aumenta e a orrela�~ao intras��tio

diminui porque a menor distânia entre as impurezas leva os termos de hopping dominar os

termos de repuls~ao oulombiana [71℄.

A energia de orrela�~ao osila fraamente para a > ao, � > 0; 5 eV e R
2a < 4 (�guras

5.21 e 5.22), devido ao termo osilat�orio RKKY da equa�~ao (2.110) ome�ar a se tornar

su�ientemente efetivo, omparando-se em intensidade om as energias U e W. Observa-se

que a energia de orrela�~ao tende a diminuir om o aumento da hibridiza�~ao impureza-

metal e a largura do orbital, os quais suprimem a forma�~ao de momentos magn�etios nas

impurezas, onordando om os gr�a�os de susetibilidade staggered e de orrela�~ao. O

valor negativo desta energia de orrela�~ao, representa a regi~ao onde as orrela�~oes de duas

impurezas interagentes s~ao efetivas: 0; 5 < R
2a < 3; 5. Para R

2a � 0; 5 a energia de orrela�~ao

�e m�axima em m�odulo.

O omportamento osilat�orio, arater��stio do efeito RKKY, �e pouo aparente nestes

resultados enontrados, o mesmo aumenta para grandes valores de parâmetros de hibridiza�~ao
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impureza-metal (�gura 5.9), mas as osila�~oes s~ao aparentes na energia de orrela�~ao para

valores de parâmetros de hibridiza�~ao impureza-metal igual aproximadamente a 0,5 eV. O

omportamento osilat�orio RKKY diminui om o aumento de R
2a , e tamb�em para grandes R

2a

aumenta o efeito Kondo. No aso de for�ar � = W = 0 para U=� � 1, o omportamento

osilat�orio RKKY se torna not�avel nas susetibilidades trabalhadas aqui. O resimento

do parâmetro de hibridiza�~ao impureza-metal aumenta o omportamento osilat�orio RKKY

e aumenta tamb�em o efeito Kondo mesmo para R
2a pequeno, porque aumenta a intera�~ao

do metal hospedeiro a impureza. O efeito Kondo, tradiionalmente, aparee para grandes

valores de R
2a (aqui neste trabalho aparee R

2a > 3), porque, no efeito Kondo, as impurezas

ome�am a se omportar omo impurezas isoladas, e seus respetivos momentos magn�etios

s~ao blindados pelos momentos magn�etios do metal hospedeiro, suprimindo o ordenamento

magn�etio das duas impurezas ausado pela intera�~ao RKKY, onordando om Santoro e

Giuliani [40℄.

Existe um aumento da energia de liga�~ao devido as orrela�~oes para R
2a ' 0; 3 om a = 3ao

(�guras 5.21 e 5.22), onordando om Andreani e Bek [39℄. Depois a energia de liga�~ao

tende a zero para R
2a < 0; 3) e valores positivos tamb�em, isto oorre devido a ontribui�~ao do

termo de intera�~ao pr�oton-pr�oton dos dois �atomos de impureza (equa�~ao 4.39).

O orbital representado na forma de fun�~ao de Slater hidrogen�oide �e uma aproxima�~ao

muito e�iente por ser mais realista, para valores quaisquer da raz~ao R
2a , j�a que todas as

energias (E�;� ; t; U;W; V; J; Vk1 e Vk2) (in�edito) dependem de (R; a;� e kF ), para modelar

sistemas om �atomos de impureza n~ao degenerada.

O parâmetro de energia de troa J (exhange) �e muito menor que os outros parâmetros

de energia (�, U e W, para R > 2a, podendo ser desprezado para duas impurezas nos �alulos

deste trabalho, porque n~ao teve efeito signi�ativo em todos os �alulos realizados, vide as

�guras 2.2 a 2.4. Os termos t, W e V raramente onsiderados da literatura mostraram ser re-

levante nas grandezas omo DOS, susetibilidades uniforme, staggered e de arga, orrela�~oes

inters��tio e intras��tio e energia de orrela�~ao.

Neste modelo de Anderson de duas impurezas n~ao foi poss��vel enontrar a ressonânia de

Abrikosov-Suhl na energia de Fermi [1℄, isto �e devido �a limita�~ao da aproxima�~ao equivalente

a CPA, a qual tem problemas para alular grandezas ou fun�~oes espetrais por ser um

m�etodo interpolativo.
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Sugere-se, em trabalhos posteriores, que se investigue as quantidades f��sias, omo sus-

etibilidades, orrela�~oes e energia, para asos fora da banda semiheia e variando tamb�em

om a temperatura.

Outras sugest~oes para trabalhos futuros inluem: onsiderar o termo de hopping orrela-

ionado impureza-impureza (e tamb�em o termo de hopping orrelaionado impureza-metal)

e de troa no esquema CPA, ir al�em do esquema HF no termo de repuls~ao dos spins parale-

los e inorporar modos vibraionais assoiados as impurezas, assim omo onsiderar orbitais

ortogonalizados e mais gerais que os do tipo s hidrogen�oide.

O fato de onsiderar impurezas om um n��vel (podem ser onsiderados um n�umero �nito

de n��veis) n~ao muda o fato do CPA ser trivialmente equivalente a aproxima�~ao Hubbard I

[47℄, neste aso partiular.

Os termos de spins paralelos poderiam ser tratados al�em de HF no seu formalismo, uma

generaliza�~ao dos resultados enontrados aqui. Isto pode ser feito onsiderando al�em do es-

quema HF, os termos de hopping orrelaionado, o termo J e o termo V inters��tio om spins

paralelos. Considerando a ontribui�~ao (W) om spins paralelos, uma ondi�~ao su�iente �e

desaoplar os operadores � sendo a m�edia deles nula. Assim o desaoplamento tem a virtude

de ser al�em de Hartree-Fok, mas sem justi�ativa f��sia. Logo onseguindo identi�ar o

resultado om o CPA, que assim possui uma justi�ativa f��sia (�e uma m�edia sobre on�-

gura�~oes quenhed) resultando num ampo efetivo (a autoenergia). Sendo assim, perebemos

que a aproxima�~ao HF para os termos J (sem desprezar o termo Jhd�;��d��;��i na equa�~ao

(2.34)) e hopping orrelaionado, que agora podem ser tratados adequadamente no esquema

CPA, o que tamb�em poder�a ser feito em trabalhos futuros.

Levar em onsidera�~ao orbitais ortogonalizados e mais gerais, al�em do tipo s-hidrogen�oide

tamb�em pode ser feito posteriormente.
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Apêndie A

F�ormulas Gerais para Band Filling

Arbitr�ario Ni

Apresentam-se, agora, as diversas fun�~oes de Green no aso de duas impurezas, as quais

podem ser esritas no aso geral. Para as fun�~oes de Green G�
�� , da equa�~ao matriial (2.81),

os oe�ientes s~ao dados por

G�
11 =

X
X=1;2;3;4

�
1���

X

2

1

! + i�� !��X
+

1 +��
X

2

1

! + i�� !�+X

�
P �
X ; (A.1)

G�
22 =

X
X=1;2;3;4

�
1 + ��

X

2

1

! + i�� !��X
+

1���
X

2

1

! + i�� !�+X

�
P �
X ; (A.2)

G�
12 =

X
X=1;2;3;4

v1p
(E1� �E2� + 2�X )2 + 4v1v2

�
1

! + i�� !�+X
� 1

! + i�� !��X

�
P �
X ;(A.3)

G�
21 =

X
X=1;2;3;4

v2p
(E1� �E2� + 2�X )2 + 4v1v2

�
1

! + i�� !�+X
� 1

! + i�� !��X

�
P �
X :(A.4)

Para as fun�~oes de Green R�
�;�, equa�~ao (2.50)

R�
21 =

X
X=3;4

�
1���

X

2

1

! + i�� !��X
+

1 +��
X

2

1

! + i�� !�+X

�
P �
X ; (A.5)

R�
12 =

X
X=2;4

�
1 + ��

X

2

1

! + i�� !��X
+

1���
X

2

1

! + i�� !�+X

�
P �
X ; (A.6)
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R�
22 =

X
X=3;4

v1p
(E1� �E2� + 2�X)2 + 4v1v2

�
1

! + i�� !�+X
� 1

! + i�� !��X

�
P �
X ; (A.7)

R�
11 =

X
X=2;4

v2p
(E1� �E2� + 2�X)2 + 4v1v2

�
1

! + i�� !�+X
� 1

! + i�� !��X

�
P �
X : (A.8)

Para as fun�~oes de Green ���;�, equa�~ao (2.49)

��11 =
X
X=2;4

�
1���

X

2

1

! + i�� !��X
+

1 +��
X

2

1

! + i�� !�+X

�
P �
X ; (A.9)

��22 =
X
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�
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X
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! + i�� !��X
+

1���
X

2

1

! + i�� !�+X

�
P �
X ; (A.10)

��12 =
X
X=2;4

v1p
(E1� �E2� + 2�X)2 + 4v1v2

�
1

! + i�� !�+X
� 1

! + i�� !��X

�
P �
X ;(A.11)

��21 =
X
X=3;4

v2p
(E1� �E2� + 2�X)2 + 4v1v2

�
1

! + i�� !�+X
� 1

! + i�� !��X

�
P �
X :(A.12)

Para as fun�~oes de Green Q�
�;�, equa�~ao (2.51)

Q�
11 =

�
1���

4

2
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! + i�� !��4
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1 +��
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2

1

! + i�� !�+4

�
P �
4 ; (A.13)
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4
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! + i�� !��4
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1 +��
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! + i�� !�+4

�
P �
4 ; (A.14)

Q�
12 =

v1p
(E1� �E2�)2 + 4v1v2

�
1

! + i�� !�+4
� 1

! + i�� !��4

�
P �
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Q�
21 =

v2p
(E1� �E2�)2 + 4v1v2

�
1

! + i�� !�+4
� 1

! + i�� !��4

�
P �
4 ; (A.16)

onde �, vX , !
�
X , P

�
X , E�� , �

�
X e �X s~ao dados pelas equa�~oes (2.66), (2.110), (2.88), (2.82),

(2.90), (2.96) e (2.97), respetivamente.
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Para o aso tipo antiferromagn�etio, pode-se esrever

�m =
�Fm
�m

= � 1

8�

�
P 0
��

�
16x�m(x+m � 1)O�� � 2(m � �)(m� 2)

�
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+16x�mx
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mP
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0
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O0 �K�1

0 ((Ni � 4)2 �m2)�K+1
0 x�mx

+
m �K0

��16x
�
m(1� x+m)� 4

P�10



+P 0
+�[16x
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m(x�m + 1)O+� � 2(�m � �)(�m� 2)℄�K0

+�x
+
m(1 + x�m)16
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(A.17)

e no aso tipo antiferromagn�etio

�mB =

�
�Fm
�B

�
B=0

=
2

��

��
L�10 +K�1
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o
: (A.18)

No aso tipo ferromagn�etio, tem-se

�M =
�FM
�M

= � 1

4�

n
J+1;+1x�M + J�1;+1(1� x�M ) + 4I+1;+10 (x�M )2
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o
; (A.19)

e no aso tipo ferromagn�etio �e:

�MB =

�
�FM
�B

�
B=0
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1

��

n
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o
: (A.20)

No aso de arga, o termo �Q =
�
�FNi
�Ni

�
�e dado por

�Q =
1

�

��
tg�1(��+ Æ + �) + tg�1(��+ Æ � �)

��
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� 1
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4

�
; (A.21)

e o termo �Q� =
�
�FNi
�Æ

�
�e dado por

�Q� = � 2

�

��
1

1 + (��+ Æ + �)2
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1

1 + (��+ Æ � �)2

��
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2
+
N2
i
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+2

�
1

1 + (Æ + �)2
+

1

1 + (Æ � �)2

��
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4
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+

�
1
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�
N2
i

16

�
; (A.22)

sendo Ni = FNi
dado pela equa�~ao (3.27), a qual �e do tipo da equa�~ao (3.22).

As energias de Correla�~ao, assoiadas aos diversos asos, s~ao dadas abaixo. A energia

no aso tipo antiferromagn�etio �e dada por

E(m) =
1

�

n�
Dm;�1
0 + Fm;�1

0;�1 + Fm;�1
0;+1 +Cm;�1

0
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m

o
�E0; (A.23)

e a energia no aso tipo ferromagn�etio �e

E(M) = H�1
0;+1(1� x�M )2 + 2H0

�;+1x
�
M(1 � x�M ) +H+1
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e a energia no aso de arga �e

E(Q) =
1
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Q

o
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sendo E0 a equa�~ao (4.38), e os termos Cm;z
�� , Dm;z

�� , Iz;b��, F
m;z
��;y, H

z
��;y, J

z;b, Kz
��, L

z
��, O��

e P z
�� s~ao dados abaixo:

Cm;z
�� = �2

tg�1
�
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p
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�
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�
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�
p
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; (A.26)

Dm;z
�� = ln

��
1 +

�
Æ + z��

p
(m � �)2 + �2

�2� �
1 +

�
Æ + z�+

p
(m � �)2 + �2

�2��
;

(A.27)
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Iz;b�� =
1

1 +
�
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p
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(A.29)
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p
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�
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